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STRESZCZENIE
Teoria i modelowanie struktur póªprzewodnikowych z modulowan¡ magne-
tyzacj¡
Niniejsza praca doktorska zostaªa po±wi¦cona modelowaniu oraz analizie struktur póªprze-
wodnikowych, równie» tych z modulowan¡ magnetyzacj¡. Zastosowany schemat obliczeniowy
umo»liwiaj¡cy realistyczne modelowanie szerokiej grupy struktur póªprzewodnikowych zostaª
oparty o metody ci¡gªe (tzn. opisuj¡ce struktur¦ jako zªo»enie ró»nych materiaªów póªprze-
wodnikowych o zadanych wªasno±ciach), zarówno w podej±ciu kwantowo-mechanicznym, jak
równie» w semi-klasycznym podej±ciu Thomasa-Fermiego. Wykorzystany w przedstawionej
rozprawie schemat obliczeniowy oparty jest na istniej¡cym pakiecie numerycznym nextnano3
rozszerzonym dodatkowo o trzy niezwykle istotne elementy, które zostaªy zaimplementowane
do kodu: (i) wersja Burta-Foremana metody ~k · ~p z odpowiednio uporz¡dkowanymi operato-
rami ró»niczkowania, dzi¦ki czemu mo»liwe jest unikni¦cie artefaktów tzw. zsymetryzowanego
Hamiltonianu, (ii) oddziaªywanie wymienne p-d (opisuj¡ce oddziaªywanie mi¦dzy no±nikami a
zlokalizowanymi momentami magnetycznymi oraz b¦d¡ce powodem pojawiania si¦ spontanicz-
nego namagnesowania) w Hamiltonianie ~k · ~p, (iii) mo»liwo±¢ oblicze« struktury elektronowej
supersieci. Rozszerzony kod zostaª przetestowany pod wzgl¦dem poprawno±ci, a nast¦pnie
wykorzystany do analizy magnetycznych heterostruktur GaAs/AlGaAs/(Ga,Mn)As oraz su-
persieci InAs/GaSb, umo»liwiaj¡c lepsze zrozumienie analizowanych ukªadów. Przedstawiona
rozprawa doktorska dostarcza ilo±ciowe przewidywania wpªywu pola elektrycznego na tem-
peratur¦ Curie dla heterosturktur typu GaAs/AlGaAs/(Ga,Mn)As. W rezultacie okazuje si¦,
»e gªównym fizycznym mechanizmem wywoªuj¡cym te zmiany jest sterowanie g¦sto±ci¡ dziur
za pomoc¡ zewn¦trznego napi¦cia. Przyªo»enie napi¦cia w odpowiednim kierunku wywoªuje
wzrost g¦sto±ci dziur, a to prowadzi do zwi¦kszenia temperatury Curie w warstwie rozrzedzo-
nego póªprzewodnika magnetycznego (Ga,Mn)As. Te badania pokazaªy równie», »e chropowa-
to±¢ powierzchni mi¦dzy warstwami bramka/tlenek wprowadza silne rozpraszanie no±ników,
dlatego semi-klasyczne podej±cie jest bardziej odpowiednie w przypadku analizy i modelo-
wania tych ukªadów oraz daje wyniki bli»sze danym eksperymentalnym. Badania ukªadów
InAs/GaSb w sposób jasny pokazaªy silny wpªyw dyfuzji atomów indu oraz antymonu do
s¡siednich warstw na struktur¦ elektronow¡ oraz profile absorpcji tych ukªadów, co zostaªo
zaobserwowane równie» do±wiadczalnie.
xvi STRESZCZENIE
ABSTRACT
Theory and modeling of semiconductor structures with modulated magne-
tization
This thesis provides the computational scheme that allows for reliable modeling of wide
class of semiconducting structures, also with modulated magnetization, on the quantum-
mechanical and/or semi-classical Thomas-Fermi approach levels employing continuous me-
thods. The scheme is based on the existing simulation tool nextnano3, however the three new
crucial features have been implemented into the code: (i) the Burt-Foreman version of the ~k ·~p
method with unique ordering of operators that avoids the artifacts of the so-called symmetri-
zed Hamiltonians, (ii) introduction of the p-d couplings to the ~k ·~p Hamiltonian that describes
the interaction between carriers and the localized moments and accounts for the appearance of
spontaneous magnetization, and (iii) treatment of superlattices. The developed code has been
carefully tested and employed further for the studies of magnetic GaAs/AlGaAs/(Ga,Mn)As
heterostructructures and InAs/GaSb superlattices. These studies provide physical insight and
increase the understanding of these two important classes of systems. In particular, this thesis
provides quantitative predictions of the electrical field influence on the Curie temperature of
the gated GaAs/AlGaAs/(Ga,Mn)As heterostructures. The main physical mechanism is the
tuning of the hole density with the external bias. The bias induced increase of the hole den-
sity leads to the increase of Curie temperature in the layer of dilute magnetic semiconductor
(Ga,Mn)As. These studies reveal that the roughness of the gate/oxide interface introduces the
strong scattering of carriers and the semi-classical approach is more suitable for treatment
of these systems and also leads to better agreement with experimental data. The studies of
InAs/GaSb based systems clearly demonstrate that the diffusion of In and Sb atoms into
neighboring regions observed experimentally has strong influence on the electronic structure
and absorption profiles of these systems.
Rozdziaª 1
KRÓTKIE WPROWADZENIE
1.1 Materiaªy póªprzewodnikowe
Niezaprzeczalnie materiaªy póªprzewodnikowe graj¡ gªówn¡ rol¦ w gwaªtownym rozwoju
technologii w ci¡gu ostatnich kilku dziesi¦cioleci. W przemy±le elektronicznym najcz¦±ciej
stosowanymi póªprzewodnikami s¡ pierwiastki grupy IV (m.in. krzem, german) oraz zwi¡zki
pierwiastków grupy trzeciej i pi¡tej (arsenek galu, azotek galu, antymonek indu). Dynamiczny
rozwój struktur póªprzewodnikowych spowodowany zostaª potrzeb¡ post¦pu w technologiach
informacyjnych i komunikacyjnych. Staªo si¦ to mo»liwe dzi¦ki coraz lepiej kontrolowanym
metodom wzrostu tych struktur pozwalaj¡cym na uzyskanie ukªadów o »¡danych funkcjonal-
no±ciach. Nawet pobie»ne omówienie stosowanych materiaªów póªprzewodnikowych, metod
wzrostu, czy ich wªasno±ci wymagaªoby monografii znacznie przekraczaj¡cej obj¦to±¢ typowej
rozprawy doktorskiej. Dalszy rozwój technologii póªprzewodników wymaga równie» rozwoju
narz¦dzi teoretycznych, które pozwoliªyby na wiarygodny ilo±ciowy opis ukªadów póªprzewod-
nikowych i uªatwiªy projektowanie nowych struktur i funkcjonalno±ci. Opracowanie schematu
obliczeniowego pozwalaj¡cego na modelowanie magnetycznych struktur póªprzewodnikowych
jest gªównym celem niniejszej pracy. Zanim przejdziemy do omawiania teoretycznych metod
opisu heterostruktur póªprzewodnikowych zawieraj¡cych obszary magnetyczne, chcieliby±my
poda¢ tytuªem wprowadzenia gar±¢ najwa»niejszych informacji dotycz¡cych materiaªów póª-
przewodnikowych, koncentruj¡c si¦ na wielko±ciach fizycznych podstawowych dla modelowania
ukªadów póªprzewodnikowych.
Ze wzgl¦du na wªasno±ci elektryczne materiaªy mog¡ by¢ podzielone na metale, póªprze-
wodniki oraz izolatory. Z punktu widzenia teorii pasmowej o wªasno±ciach elektrycznych ciaªa
staªego decyduje stan zapeªnienia elektronami pasma przewodnictwa. Puste, nieobsadzone
poziomy energetyczne w obr¦bie jednego pasma oznaczaj¡, »e elektron mo»e zmienia¢ swój
stan energetyczny. Mo»e zatem bra¢ udziaª w transporcie pr¡du. Jednym z ogólnie przyj¦tych
kryteriów podziaªu ciaª staªych jest podziaª ze wzgl¦du na warto±¢ ich oporno±ci wªa±ciwej.
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Rysunek 1.1: Schemat ukªadu pasm metali (a), izolatorów oraz póªprzewodników samoistnych (b),
póªprzewodników domieszkowanych (c).
Materiaªy póªprzewodnikowe okre±la si¦ jako te, których oporno±¢ wªa±ciwa mie±ci si¦ w za-
kresie 10−8 − 104 Ωm i w pewnych zakresach temperatur ro±nie z temperatur¡ w sposób
wykªadniczy (wynika to wykªadniczego wzrostu koncentracji ze wzrostem temperatury). W
metalach oporno±¢ wªa±ciwa równie» ro±nie z temperatur¡ i przyjmuje warto±ci mniejsze od
10−8 Ωm, natomiast w izolatorach powy»ej 104 Ωm. Jest to podziaª bardzo przybli»ony.
Istotnym kryterium odró»niaj¡cym poszczególne grupy ciaª staªych jest ich struktura elek-
tronowa, z której wynikaj¡ elektryczne, optyczne oraz inne wªa±ciwo±ci przewodników, póª-
przewodników oraz izolatorów. W przewodnictwie ciaª staªych bior¡ udziaª elektrony o naj-
wi¦kszych energiach znajduj¡ce si¦ na zewn¦trznych powªokach atomów. Energie elektronów
walencyjnych w ciaªach staªych grupuj¡ si¦ w pasma blisko siebie le»¡cych poziomów energe-
tycznych. Pasma energii dozwolonych oddzielone s¡ od siebie pasmami energii wzbronionych.
Model pasmowy przedstawiony na rys.1.1 dotyczy sytuacji, kiedy temperatura ciaªa staªego
jest równa 0 K. W tej temperaturze w metalach elektrony zajmuj¡ wszystkie najni»sze po-
ziomy od dna pasma przewodnictwa do energii Fermiego. W obecno±ci zewn¦trznego pola
elektrony w metalu mog¡ przemieszcza¢ si¦ na wy»sze (niezaj¦te) poziomy energetyczne. W
izolatorach elektrony walencyjne zapeªniaj¡ pasmo walencyjne, które jest oddzielone od pu-
stego pasma przewodnictwa przerw¡ wzbronion¡ EG. Przyj¦ªo si¦ uwa»a¢, »e je±li warto±¢ EG
jest wi¦ksza od okoªo 3 eV, to mamy do czynienia z izolatorem.
Teoria pasmowa równie» bardzo dobrze tªumaczy wªasno±ci optyczne ciaª staªych. W wy-
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padku póªprzewodników i izolatorów, absorpcja jest mo»liwa tylko, gdy energia fotonów jest
wi¦ksza od energii wzbronionej EG, st¡d wynika istnienie progu absorpcji w tych ciaªach sta-
ªych. Próg absorpcji ±wiatªa nie wyst¦puje natomiast w metalach, które mog¡ zaabsorbowa¢
fotony o dowolnie maªych energiach.
Póªprzewodnikami mog¡ by¢ zªo»one zwi¡zki chemiczne, np. binarne jak GaAs, ZnSb,
potrójne (CuAlS2, CuAsS2), czy stopy trigonalne (np. AlxGa1−xAs, gdzie x jest molow¡
zawarto±ci¡ atomów glinu), jak i same pierwiastki chemiczne (np. Si, Ge). Istniej¡ równie»
póªprzewodniki magnetyczne (zawieraj¡ce jony magnetyczne np.MnTe) oraz póªmagnetyczne
(tworzone ze stopu póªprzewodnika magnetycznego z niemagnetycznym np. Cd1−xMnxTe).
Jedn¡ z bardzo interesuj¡cych cech materiaªów póªprzewodnikowych jest silny wpªyw do-
mieszek na ich wªa±ciwo±ci. Domieszki s¡ tak naprawd¦ defektami punktowymi (a dokªadnie
rzecz bior¡c taki defekt nosi miano domieszki podstawieniowej; to znaczy, »e obcy atom zaj-
muje w sieci krystalicznej miejsce atomu krysztaªu macierzystego), czyli zaburzeniami sieci
w obr¦bie jednego atomu. Aby w istotny sposób zmieni¢ wªa±ciwo±ci póªprzewodnika wystar-
czy wprowadzenie jednego defektu na milion macierzystych atomów tego materiaªu. Póªprze-
wodnik zawieraj¡cy domieszki podstawieniowe nazywamy póªprzewodnikiem domieszkowym.
Domieszki podstawieniowe mo»emy podzieli¢ na trzy grupy:
• donorowe- atom o wi¦kszej liczbie elektronów walencyjnych zast¦puje atom w sieci pod-
stawowej,
• akceptorowe- atom o mniejszej liczbie elektronów walencyjnych zast¦puje atom w sieci
podstawowej,
• domieszka izowalencyjna- atom innego pierwiastka o tej samej walencyjno±ci zast¦puje
atom sieci macierzystej.
Defekty mo»na podzieli¢ na dwie grupy: defekty punktowe oraz liniowe. Te pierwsze (jak zo-
staªo wcze±niej wspomniane) zwi¡zane s¡ z izolowanym atomem lub brakiem tego atomu w
wybranym miejscu krysztaªu, natomiast defekty liniowe wi¡»¡ si¦ z wi¦ksz¡ ilo±ci¡ atomów
(przykªadem takiego defektu jest dyslokacja). Defekt skªadaj¡cy si¦ z niewielkiej ilo±ci defek-
tów punktowych to tak zwany kompleks.
W±ród defektów punktowych rozró»nia si¦:
• wakans (luka) - spowodowany brakiem atomu macierzystego,
• atom mi¦dzyw¦zªowy - w przypadku, gdy atom zajmuje pozycj¦ mi¦dzyw¦zªow¡,
• atom podstawieniowy - obcy atom zast¦puje macierzysty,
• antypodstawienie - zachodzi, gdy w zwi¡zku podwójnym AB miejsce atomu A zajmie
atom macierzysty B i odwrotnie,
4 KRÓTKIE WPROWADZENIE
E E 
z z półprzewodnik typu n półprzewodnik typu p 
poziomy akceptorowe 
poziomy donorowe 
pasmo podstawowe pasmo podstawowe 
pasmo przewodnictwa pasmo przewodnictwa 
Rysunek 1.2: Ukªad pasm póªprzewodników domieszkowanych.
• para Frenkla - kombinacja wakans oraz atom mi¦dzyw¦zªowy tworzona przez atom prze-
suni¦ty do pozycji mi¦dzyw¦zªowej (najbli»szej).
Antypodstawienia oraz wakanse nosz¡ nazw¦ defektów rodzimych, poniewa» do ich powstania
nie potrzeba obcych atomów. Do potencjaªu wywoªanego defektem punktowym mog¡ wyst¦-
powa¢ trzy przyczynki: krótkozasi¦gowy potencjaª w centralnej komórce (czyli tej, w której
znajduje si¦ defekt), dªugozasi¦gowy potencjaª kolombowski (w przypadku gdy defekt jest
naªadowany) oraz potencjaª zwi¡zany ze zjawiskiem dystorsji sieci wokóª defektu, spowodo-
wanym oddziaªywaniem z sieci¡ krystaliczn¡. Potencjaª krótkozasi¦gowy jest ró»nic¡ pomi¦dzy
potencjaªem atomu domieszki a potencjaªem atomu macierzystego. W przypadku, gdy walen-
cyjno±¢ domieszki jest wi¦ksza od walencyjno±ci macierzystego atomu, nadmiarowy elektron
(lub elektrony) nie wejdzie w skªad wi¡za« z s¡siednimi atomami i b¦dzie zwi¡zany dªugoza-
si¦gowym potencjaªem kulombowskim. Natomiast, gdy walencyjno±¢ domieszki jest mniejsza,
potrzebny jest dodatkowy elektron do wysycenia wi¡za«. Ten elektron mo»e zosta¢ uzyskany
ze zbioru elektronów walencyjnych macierzystych atomów materiaªu póªprzewodnikowego. W
tej sytuacji atom domieszki b¦dzie ujemnie naªadowany i mo»e wi¡za¢ dziur¦ (która powstaªa
w gazie elektronów walencyjnych) dªugozasi¦gowym potencjaªem kulombowskim. Elektron lub
dziura zwi¡zana z atomem domieszki dªugozasi¦gowym potencjaªem kulombowskim nazywana
jest pªytkim donorem lub pªytkim akceptorem.
Póªprzewodniki staªy si¦ tak szeroko stosowanymi materiaªami w przemy±le elektronicz-
nym mi¦dzy innymi dzi¦ki istnieniu bardzo precyzyjnych metod ich hodowli, które umo»liwiaj¡
zmniejszenie ilo±ci dyslokacji oraz innych defektów. Pierwsze kroki w technologii epitaksjal-
nego wzrostu krysztaªów zacz¦to stawia¢ w latach 60-tych zeszªego wieku (epitaksja z fazy
ciekªej i parowej). Kluczowym zadaniem przy konstruowaniu ró»nych urz¡dze« póªprzewod-
nikowych jest wybór materiaªów o odpowiednich wªa±ciwo±ciach fizycznych pozwalaj¡cych na
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uzyskanie oczekiwanych cech eksploatacyjnych. Dzi¦ki ró»nym technikom wzrostu kryszta-
ªów uzyskuje si¦ mo»liwo±¢ tworzenia materiaªów nowego rodzaju o unikalnych wªasno±ciach
fizycznych. Najbardziej znane metody wzrostu krysztaªów to [4], [5], [6]:
• metoda Czochralskiego- znacz¡ca przy hodowli krysztaªów obj¦to±ciowych, najstarsza
(opracowana na pocz¡tku XX wieku) z metod wzrostu. Polega na bardzo wolnym stop-
niowym wyci¡ganiu z roztopionego metalu zarodka krystalicznego, tak aby zapewni¢
kontrolowan¡ i stabiln¡ krystalizacj¦ metalu na powierzchni zarodka. Zarodek oraz tygiel
mog¡ zosta¢ wprawione w ruch obrotowy w celu polepszenia warunków transportu masy
i ciepªa. Wynikiem tego procesu jest cylindryczny monokrysztaª o orientacji krystalo-
graficznej zarodka. Odpowiedni dobór szybko±ci wyci¡gania, wzajemny obrót krysztaªu
i tygla, rozkªad temperatur w tyglu i wiele innych parametrów wpªywaj¡ na rozmiary
i jako±¢ otrzymanego monokrysztaªu. Stosowane w przemy±le póªprzewodnikowym mo-
nokrysztaªy krzemu maj¡ zwykle ±rednic¦ okoªo 20 cm. Jedn¡ z wa»niejszych zalet me-
tody jest mo»liwo±¢ kontrolowanego wprowadzania domieszek, a wi¦c materiaª wcale nie
musi by¢ czysty spektralnie. Metod¦ Czochralskiego na skal¦ przemysªow¡ stosuje si¦
do produkcji monokrysztaªów krzemu.
• metoda Bridgmana- Stockbargera- stosowana jest do krystalizacji substancji o bardzo wy-
sokiej temperaturze topnienia. Stopiony wsad znajduje si¦ w tyglu o specjalnym ksztaªcie
i przemieszczany jest wolno wzdªu» pieca do obszaru o ni»szej temperaturze. Osi¡gni¦cie
wysokiej temperatury bez zniszczenia tygla mo»liwe jest dzi¦ki wytwarzaniu si¦ tzw. au-
totygla, który formuje si¦ z tej samej, ale nie stopionej substancji, która ulega procesowi.
Autotygiel zapobiega topieniu si¦ warstwy przylegaj¡cego bezpo±rednio do ±cian tygla
wªa±ciwego i stanowi ochron¦ przed dziaªaniem wysokiej temperatury i reaktywno±ci¡
stopionego materiaªu. Korzy±ci¡ stosowania tej metody jest ªatwo±¢ zachowania wyso-
kiej czysto±ci procesu, poniewa» ±ciany autotygla maj¡ ten sam skªad chemiczny co stop.
Metoda ta umo»liwia otrzymanie krysztaªów obj¦to±ciowych o ró»nych wymiarach.
• metoda CVD (chemiczne osadzanie z fazy gazowej)- polega na osadzaniu materiaªu po-
wªokowego z fazy gazowej. Metoda ta znalazªa wiele zastosowa« praktycznych do otrzy-
mania cienkich warstw na ró»nych podªo»ach. Tradycyjne metody CVD wymagaj¡ sto-
sowania wysokich temperatur koniecznych do rozkªadu gazowych reagentów (rz¦du 900 -
1100◦C lub nawet wi¦kszych) i/lub do przebiegu reakcji chemicznych - umo»liwiaj¡cych
tworzenie si¦ warstw, co znacznie ogranicza zakres ich wykorzystania. Zasadnicz¡ rol¦
speªnia tutaj temperatura prowadzenia procesu. Oprócz tego na tworzenie si¦ warstw
i ich wªa±ciwo±ci wpªywaj¡ takie parametry procesu jak ci±nienie i skªad gazu wpro-
wadzanego do ukªadu, czysto±¢ reagentów, przygotowanie powierzchni materiaªu, itd.
Jako ¹ródªa pierwiastków, z których ma powsta¢ warstwa, stosuje si¦ ró»ne substraty
gazowe jak i ciekªe- zwane prekursorami, którymi mog¡ by¢ wodorki, halogenki (gªów-
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nie chlorki), karbonylki a tak»e lotne zwi¡zki metaloorganiczne, krzemoorganiczne itp.
Prekursory w formie gazu lub pary doprowadza si¦ do komory reaktora najcz¦±ciej za
pomoc¡ tzw. gazów no±nych oboj¦tnych (np. argon, hel) jak i/lub gazów no±nych, które
mog¡ bra¢ udziaª w reakcjach chemicznych prowadz¡cych do powstania warstw (np.
azot, metan, wodór, amoniak, tlen) lub mieszaniny tych gazów.
• metoda MBE (Molecular Beam Epitaxy- epitaksja z wi¡zek molekularnych)- jest bardzo
wyrafinowan¡ technik¡ osadzania cienkich warstw [7]. Umo»liwia ona osadzanie warstw
rz¦du nm o ±ci±le okre±lonym skªadzie chemicznym i precyzyjnym rozkªadzie profilu
koncentracji domieszki. Mo»liwe jest to dzi¦ki doprowadzaniu do podªo»a skªadników
warstwy oddzielnymi wi¡zkami molekularnymi. Caªo±¢ procesu odbywa si¦ w komo-
rze ultra wysokiej pró»ni (ang. Ultra High Vacuum - UHV)- ci±nienie rz¦du 10−9 Pa.
Typowe stanowisko MBE wyposa»one jest w efuzyjne komórki Knudsena ze ¹ródªami
pierwiastków i zwi¡zków z indywidualnymi mechanicznymi przesªonami oraz w RHEED
(ang. Relfection High-Energy Electron Diffraction- urz¡dzenie do dyfrakcji odbiciowej
elektronów o du»ych energiach). Technika MBE jest cz¦sto wykorzystywana do wzrostu
wysokiej jako±ci studni kwantowych. Spory minus tej metody w przypadku zastosowa«
komercyjnych stanowi wysoka cena sprz¦tu oraz dªugi czas wzrostu.
Gwaªtowny rozwój technologii wytwarzania póªprzewodnikowych materiaªów oraz wzrost ich
jako±ci umo»liwiª wytwarzanie wielu ró»norakich struktur i urz¡dze« opartych na tych mate-
riaªach. Wzrosªa czysto±¢ hodowanych struktur, a procesy ich wytwarzania s¡ w sposób kon-
trolowany powtarzalne, co pozwala na produkcj¦ na skal¦ przemysªow¡. Zwi¦ksza si¦ liczba
materiaªów, które mo»na otrzyma¢ za pomoc¡ tych metod. Najbardziej powszechnie wykorzy-
stywane do wytwarzania heterostruktur póªprzewodnikowych s¡ metody MBE oraz MOCVD
(odmiana metody CVD, epitaksja z fazy gazowej wykorzystuj¡ca zwi¡zki metaloorganiczne).
Heterostruktury póªprzewodnikowe maj¡ bardzo wiele zastosowa«. Mog¡ by¢ stosowane w
zªo»onych urz¡dzeniach elektronicznych ( m.in. tranzystory polowe, tranzystory bipolarne, tu-
nelowe przyrz¡dy rezonansowe), w elementach optycznych (np. mikrorezonatory, zwierciadªa)
oraz strukturach i urz¡dzeniach optoelektronicznych (m. in. diody laserowe, fotodetektory,
studnie kwantowe, supersieci).
B¦d¡ce przedmiotem wielu bada« i analiz studnie kwantowe (QW) to studnie potencjaªu,
w których cz¡stki uwi¦zione s¡ przestrzennie i dozwolone s¡ jedynie dyskretne warto±ci energii.
Wytwarzanie takich struktur polega na wzrastaniu materiaªów w takiej kolejno±ci, aby ten o
mniejszej przerwie energetycznej umiejscowiony byª pomi¦dzy dwiema warstwami materiaªu
o wi¦kszej energii wzbronionej np. warstwa GaAs mi¦dzy warstwami AlAs. Rozró»nia si¦ dwa
typy studni kwantowych:
• typ I, w którym dziury i elektrony maj¡ swoje minimum w tym samym materiale,
• typ II, w tym przypadku ró»ne no±niki maj¡ minimum w ró»nych materiaªach.
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Rysunek 1.3: Schematyczny ukªad pasma przewodnictwa(cb) i walencyjnego (vb) dla dwóch typów
studni kwantowych. Niebieskim kolorem oznaczone zostaªy elektrony, a czerwone punkty symbolizuj¡
dziury.
Je»eli dolna kraw¦d¹ pasma przewodnictwa i górna kraw¦d¹ pasma walencyjnego materiaªu o
mniejszej przerwie znajduj¡ si¦ w obr¦bie przerwy wzbronionej materiaªu z wi¦ksz¡ przerw¡
energetyczn¡- struktura jest studni¡ typu I. W tym przypadku najni»szy poziom elektronowy
oraz najwy»sze dziurowe lokalizuj¡ w tym samym obszarze- materiale o mniejszej przerwie
wzbronionej. Natomiast je±li najni»ej poªo»ona kraw¦d¹ pasma przewodnictwa znajduje si¦
w jednej warstwie materiaªu, a najwy»ej poªo»ona kraw¦d¹ pasma walencyjnego w innej, a
ponadto najni»sza kraw¦d¹ pasma przewodnictwa znajduje si¦ powy»ej górnej kraw¦dzi pa-
sma walencyjnego, mamy do czynienia ze studni¡ kwantow¡ typu II. W ukªadach tego typu
efektywna przerwa energetyczna (czyli ró»nica energii pomi¦dzy najwy»ej poªo»onym pasmem
walencyjnym, a najni»ej poªo»onym pasmem przewodnictwa) mo»e by¢ bardzo maªa, dzi¦ki
temu takie struktury znajduj¡ zastosowanie gªównie w przyrz¡dach emituj¡cych w zakresie
±redniej podczerwieni. Mo»liwy jest tak»e ukªad, w którym dno pasma przewodnictwa jednego
materiaªu znajduje si¦ poni»ej górnej kraw¦dzi pasma walencyjnego drugiego materiaªu. Takie
struktury s¡ nazywane ukªadami ze zªaman¡ przerw¡ energetyczn¡.
Rozwój technologii pozwoliª na wytwarzanie struktur o obni»onej wymiarowo±ci, nie tylko
studni kwantowych (2D), ale równie» drutów kwantowych (gdzie elektron lub dziura porusza
si¦ swobodnie tylko w jednym kierunku), czy kropek kwantowych (ruch no±ników ograniczony
jest we wszystkich kierunkach). Druty kwantowe najcz¦±ciej wytwarzane s¡ dwuetapowo: naj-
pierw kwazidwuwumiarowa studnia kwantowa, a kolejno z takiej studni metod¡ litograficzn¡
wycinany jest bardzo cienki fragment: drut. Posªuguj¡c si¦ metodami litograficznymi mo»liwe
jest wyci¦cie z drutu maªego odcinka i wytworzenie kropki kwantowej. Dzi¦ki metodom MBE
oraz MOCVD realne jest uzyskanie precyzji nakªadania kolejnych warstw póªprzewodnika z
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dokªadno±ci¡ do jednej warstwy atomowej. Niestety wykorzystywane w drugim etapie techniki
litograficzne, zwªaszcza trawienia, s¡ aktualnie du»o mniej dokªadne, dlatego poszukiwane s¡
nowe sposoby produkcji drutów oraz kropek kwantowych. Najbardziej podstawowym spo-
sobem otrzymywania drutów kwantowych jest metoda VLS (ang. vapour-liquid-solid), tzw.
metoda wzrostu pod kropl¡ metalu. Stosuje si¦ wtedy kropl¦ ciekªego metalu, który dziaªa
jak katalizator krystalizacji na podªo»u pod kropl¡. Inn¡ metod¡, pozwalaj¡c¡ na uzyski-
wanie drutów kwantowych, jest otrzymanie dwóch studni kwantowych uªo»onych wzajemnie
pod k¡tem prostym. W obszarze poª¡czenia studni powstaje kwazijednowymiarowy obszar
energetycznie dogodny dla no±ników. W ten sposób uzyskane druty - tzw. druty w ksztaªcie
litery T [8]- mog¡ by¢ wytworzone bez u»ycia metod litograficznych. Równie» je±li chodzi o
kropki kwantowe, w ostatnich latach intensywnie rozwijana jest metoda ich otrzymywania
wykorzystuj¡ca napr¦»enia wyst¦puj¡cych na granicy s¡siaduj¡cych materiaªów. Napr¦»enia
elastyczne powoduj¡, i» nakªadany materiaª, zamiast równomiernego rozªo»enia si¦ na po-
wierzchni podªo»a, gromadzi si¦ w maªe skupiska- kropki kwantowe [9], które lokalizuj¡ silnie
no±niki.
W niniejszej rozprawie b¦dziemy si¦ koncentrowa¢ na heterostrukturach dwuwymiarowych.
Jakkolwiek b¦dziemy rozwa»a¢ heterostruktury, w skªad których wchodz¡ warstwy tak zwa-
nych 'rozrzedzonych' póªprzewodników magnetycznych, omówieniu których po±wi¦cony zostaª
nast¦pny podrozdziaª.
1.1.1 Rozrzedzone póªprzewodniki magnetyczne
Do rodziny póªprzewodników nale»¡ równie» 'rozrzedzone' póªprzewodniki magnetyczne,
które tworz¡ du»¡ grup¦ materiaªów ª¡cz¡cych charakterystyczne dla póªprzewodników cechy
struktury pasmowej (prawie caªkowite zapeªnienie pasm, mo»liwo±¢ wyst¦powania dwóch ro-
dzajów no±ników) z ferromagnetycznymi (lub paramagnetycznymi) wªa±ciwo±ciami materii.
Przez do±¢ dªugi czas znanych byªo tylko kilka magnetycznych póªprzewodników m. in. EuO
[10], CdCr2Se4 [11]. Rozwój technologii wzrostu materiaªów póªprzewodnikowych metod¡
epitaksji spowodowaª mo»liwo±¢ wytwarzania nowych materiaªów. Takimi materiaªami s¡ tak
zwane 'rozrzedzone' póªprzewodniki magnetyczne (DMS- ang. Dilute Magnetic Semiconduc-
tors), czyli póªprzewodniki, w których niektóre niemagnetyczne kationy zostaªy zamienione
na jony magnetyczne. Domieszki rozªo»one s¡ losowo w póªprzewodniku niemagnetycznym
i wprowadzaj¡ lokalne momenty magnetyczne. Ciekawe wªa±ciwo±ci takich struktur zostaªy
bardzo szybko zauwa»one, a nast¦pnie rozpocz¦ªy si¦ próby zastosowania takich ukªadów w
elektronice. Powstaªa równie» zupeªnie nowa dziedzina nauki nazywana spintronik¡ (lub elek-
tronik¡ spinow¡), w której centralne miejsce zajmuje spin elektronu i próby manipulacji nim.
Mo»liwo±¢ kontroli spinu elektronu daje sposobno±¢ wykorzystania tej cechy w przyszªo±ci
w elektronice. Znaczny post¦p w zrozumieniu oddziaªywania pomi¦dzy no±nikami a spinami
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zostaª uzyskany dzi¦ki badaniom nad materiaªami II-VI (HgTe, CdTe, ZnSe), do których
wprowadzano magnetyczne jony (np. Mn2+) [12], [13], [14].
Przypadkowe rozªo»enie jonów magnetycznych w podsieci kationowej w materiaªach DMS
prowadzi do wielu ciekawych efektów magnetycznych, mi¦dzy innymi du»ego rozszczepienia
Zeemana czy przej±cia metal-izolator wywoªanego polem magnetycznym. Badania nad póª-
przewodnikami póªmagnetycznymi II-VI byªy przeprowadzane na szerok¡ skal¦, a wyniki tych
analiz mo»na znale¹¢ w wielu przegl¡dowych artykuªach (np. [15], [16], [17], [18], [19]). Po-
mimo, i» badania nad tymi materiaªami wniosªy wiele do zrozumienia zjawisk w nich zacho-
dz¡cych, niestety nie znalazªy one zastosowania w urz¡dzeniach codziennego u»ytku z powodu
mo»liwo±ci pracy i wykorzystania ich wªa±ciwo±ci jedynie w niskich temperaturach.
Znaczny post¦p nast¡piª dzi¦ki rozpocz¦ciu bada« nad materiaªami DMS III-V z domieszk¡
manganow¡. W tym przypadku jony Mn2+ nie tylko wprowadzaj¡ zlokalizowane spiny, ale
jednocze±nie zachowuj¡ si¦ jak akceptory b¦d¡c ¹ródªem dziur. Te dodatkowe no±niki wy-
woªuj¡ oddziaªywanie pomi¦dzy magnetycznymi momentami zlokalizowanymi na jonach Mn,
prowadz¡c do porz¡dku ferromagnetycznego. Porz¡dek ferromagnetyczny pojawia si¦ w tych
materiaªach jedynie w przypadku, gdy domieszkowanie, a co za tym idzie, koncentracja dziur
jest dostatecznie du»e.
Pierwsze próbki DMS-ów opartych na materiaªach z grupy III-V z wi¦ksz¡ ni» 0.01 zawar-
to±ci¡ manganu wyhodowane zostaªy niskotemperaturow¡ metod¡ MBE na podªo»u z arsenku
galu w grupie H. Ohno [20], [21] (wcze±niej hodowano z sukcesem materiaªy (III,Mn)V me-
tod¡ Czochralskiego lub Brightmana z koncentracj¡ Mn poni»ej 1% [22]). Od tego czasu
wytworzono wiele póªprzewodników póªmagnetycznych m.in. (Ga, Mn)As [23], (Ga, Mn)Sb
[24], czy (In, Mn)Sb [25]. Szczególnie cieszyªa mo»liwo±¢ kontrolowanego wzrastania materiaªu
(Ga, Mn)A z powodu zastosowania arsenku galu w wielu urz¡dzeniach elektronicznych takich
jak tranzystory, diody typu LED czy diody laserowe (LD). Perspektywa poª¡czenia istniej¡-
cych elementów elektronicznych opartych o GaAs oraz takich, które zawieraªyby arsenek galu
wzbogacony o mangan, byªa bardzo kusz¡ca. Umiej¦tno±¢ kontroli wªa±ciwo±ci magnetycz-
nych materiaªow DMS opartych o materiaªy III-V za pomoc¡ zmiany koncentracji no±ników
zewn¦trznie na ró»ne sposoby (poprzez o±wietlenie [26] [27], przyªo»enie zewn¦trznego pola
[28], [29], czy zewn¦trzne domieszkowanie [30]) pozwoliªa s¡dzi¢, i» urz¡dzenia oparte o te
materiaªy s¡ realne w wykonaniu, produkcji na szersz¡ skal¦ i wykorzystaniu w urz¡dzeniach
codziennego zastosowania. Ciekawe wªa±ciwo±ci ukªadów póªprzewodnikowych oraz ferroma-
gnetycznych spowodowaªy zainteresowanie poª¡czeniem tych dwóch materiaªów. Struktury
hybrydowe, w których pole magnetyczne oraz elektryczne s¡ przestrzennie modulowane, pro-
dukowane s¡ poprzez umieszczenie metalu ferromagnetycznego na póªprzewodniku [31], a
tak»e wprowadzaj¡c ferromagnetyczne kropki czy warstwy do póªprzewodnika. W urz¡dze-
niach tak zaprojektowanych wspomniane pola mog¡ wpªywa¢ na no±niki a tak»e dynamik¦
spinu w póªprzewodniku. Ponadto stany elektronowe w póªprzewodniku mog¡ ulec zmianie z
powodu blisko±ci materiaªu ferromagnetycznego.
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Rysunek 1.4:Model struktury póªprzewodnika (Ga,Mn)As, gdzie w materiale pierwotnym GaAs atomy
galu (na rysunku oznaczone kolorem niebieskim) zamienione zostaªy na atomy Mn (zielone kule).
1.2 Modelowanie
Baz¡ schematu obliczeniowego stworzonego w przedstawionej
pracy jest pakiet numeryczny nextnano3 [32], [33], [34], [35], [36].
Jest to narz¦dzie symuluj¡ce w sposób spójny struktur¦ elek-
tronow¡ urz¡dze« póªprzewodnikowych oraz transport ªadunku
elektrycznego w tych urz¡dzeniach. U»ywaj¡c ró»nych opcji mo»-
liwe s¡ zarówno obliczenia klasyczne, jak równie» kwantowo-
mechaniczne. Pakiet numeryczny jest efektem pracy naukowców
z Walter Schottky Institute w Monachium, którzy postawili sobie
za cel skonstruowanie narz¦dzia pozwalaj¡cego przewidywa¢ oraz
lepiej rozumie¢ elektryczne oraz optyczne wªa±ciwo±ci ró»nych
podstawowych struktur póªprzewodnikowych, takich jak stud-
nie, druty oraz kropki kwantowe, jak równie» skomplikowanych
ukªadów tranzystorowych i optoelektronicznych. Pakiet daje mo»liwo±¢ modelowania efek-
tów kwantowo-mechanicznych poprzez samouzgodnione rozwi¡zanie równania Schrödingera,
Poissona oraz równa« pr¡dowych. Pakiet nextnano3 pozwala na przewidywanie wªasno±ci
heterostruktur zbudowanych z materiaªów takich jak krzem czy german (typu IV), materia-
ªów II-VI, czy III-V (o strukturze blendy cynkowej oraz wurcytu), a tak»e ich stopów. Jest
uzupeªniony równie» o model dryfu i dyfuzji (ang. drift-diffusion) pozwalaj¡cy na opis trans-
portu no±ników w analizowanych ukªadach póªprzewodnikowych pod wpªywem przyªo»onego
napi¦cia.
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Opis interesuj¡cej nas struktury wykonuje si¦ w pliku wej±ciowym, w którym definiuje si¦
nie tylko jej geometri¦ oraz materiaªy buduj¡ce struktur¦, ale równie» temperatur¦, napr¦»e-
nia, opcjonalnie napi¦cie i domieszkowanie, obszar oblicze« kwantowych oraz specyfikacj¦ »¡-
danych wyników. Rezultaty symulacji za pomoc¡ nextnano3 dostarczaj¡ struktur¦ pasmow¡,
poziom Fermiego, napr¦»enia, g¦sto±ci elektronów i dziur, potencjaª elektrostatyczny, pr¡d,
funkcje falowe, warto±ci wªasne, energie przej±¢ czy wspóªczynnik absorpcji i s¡ zapisane w
szeregu plików output'owych.
Wyniki modelowania struktur w przedstawionej rozprawie zostaªy otrzymane dwiema me-
todami:
(a) klasycznie w oparciu o model Thomasa-Fermiego ª¡cz¡cy g¦sto±¢ no±ników z potencjaªem
elektrostatycznym,
(b) poprzez rozwi¡zanie problemu 'Schrödinger + Poisson, gdzie struktura elektronowa opi-
sana jest wielopasmowym modelem ~k · ~p.
INICJALIZACJA 
(obliczenie struktury pasmowej oraz naprężeń) 
RÓWNANIE POISSONA 
(wyznaczenie potencjału elektrostatycznego) 
RÓWNANIE SCHRÖDINGERA 
(wyznaczenie funkcji falowych, energii własnych, gęstości nośników 
RÓWNANIA DYFUZJI- DRYFU 
(wyznaczenie kwazi poziomów Fermiego) 
OUTPUT 
BAZA DANYCH 
(parametry materiałowe) 
PLIK INPUTOWY 
(określenie układu/struktury) 
Rysunek 1.5: Schemat dziaªania pakietu numerycznego nextnano3.
Zatem wypiszmy wspomniane podstawowe równania u»ywane do opisu póªprzewodnikowej
struktury dwuwymiarowej, jednorodnej w kierunkach x, y i o wielko±ciach fizycznych zmie-
niaj¡cych si¦ w tak zwanym kierunku wzrostu, tutaj z:
• równanie Poissona (dla zagadnienia jednowymiarowego)
−div[ε(z)gradΦ(z)] = 4pie[−n(z) + p(z) +N+D (z)−N−A (z)], (1.1)
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gdzie n(z), p(z) to odpowiednio g¦sto±¢ elektronów oraz dziur, a N+D (z), N
−
A (z) g¦sto±ci
zjonizowanych donorów i akceptorów opisane nast¦puj¡co:
N+D (z) =
ND(z)
1 + gD e(EFn (z)−ED)/kBT
, (1.2)
N−A (z) =
NA(z)
1 + gA e
(EFp (z)−EA)/kBT
. (1.3)
W powy»szych dwóch formuªachND orazNA symbolizuj¡ g¦sto±¢ donorów i akceptorów,
ED i EA to energie jonizacji donorów i akceptorów, natomiast gD i gA oznaczaj¡ wspóª-
czynniki degeneracji odpowiednich poziomów energetycznych, EFn(z), (EFp(z) kwazi-
poziomy Fermiego dla niejednorodnych struktur.
• równania ci¡gªo±ci pr¡du dla elektronów oraz dziur
∇ ~Jn − q∂n
∂t
= qR, (1.4)
∇ ~Jp − q∂p
∂t
= −qR, (1.5)
• relacje transportowe:
~Jn = qnµn ~En + qDn∇n, (1.6)
~Jp = qp µp ~Ep − qDp∇p, (1.7)
• równanie Schrödingera [
− }
2
2m∗
∇2 + V (~r)
]
Ψn(~r) = EnΨn(~r), (1.8)
gdzie oznaczono:
Φ(z)- potencjaª elektrostatyczny,
Jn, Jp- g¦sto±¢ pr¡du elektronowego, dziurowego,
q- ªadunek jednostkowy,
µp, µe- ruchliwo±¢ dziury, elektronu; µp =
qτp
m∗p
, µe =
qτp
m∗e
, τ -czas relaksacji, m∗- odpowiednie
masy efektywne,
R- szybko±¢ rekombinacji,
Dn, Dp- wspóªczynniki dyfuzji no±ników,
Ψn(~r)- funkcja falowa no±nika,
V (~r)- potencjaª no±ników w heterostrukturze,
En- energia ukªadu.
G¦sto±ci no±ników w przybli»eniu Thomasa-Fermiego dla przypadku jednowymiarowego mo»na
wyznaczy¢ zgodnie z formuª¡:
dla dziur:
p(z) = Nv(T )F1/2 (
Ev(z)− eΦ(z)− EFv(z)
kT
), (1.9)
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a dla elektronów:
n(z) = Nc(T )F1/2 (
−Ec(z) + eΦ(z)EFc(z)
kT
), (1.10)
przy czym F1/2 to caªka Fermiego, a Nv(T ) oraz Nc(T ) s¡ zdefiniowane:
Nl = 2(
m∗i kT
2pi}2
)(3/2), l = v, c, i = h, e. (1.11)
Powy»szy opis elektronowych i dziurowych g¦sto±ci dotyczy zarówno no±ników bior¡cych
udziaª w transporcie ªadunku oraz zlokalizowanych w studniach kwantowych. W obszarach,
gdzie efekty kwantowo-mechaniczne maj¡ charakter dominuj¡cy i prowadz¡ do powstania zlo-
kalizowanych stanów elektronowych, ich opis oparty jest na metodzie masy efektywnej, czy
jej uogólnieniu, metodzie ~k · ~p.
W metodzie ~k · ~p dla heterostruktur funkcj¦ falow¡ stanów zlokalizowanych (oznaczonych
indeksem γ) mo»na przedstawi¢ w postaci spinora o Nband skªadowych:
Fγ(x, y, z) =
Nband∑
i=1
Viχiγ(z)e
i~k⊥~r⊥ui(x, y, z), (1.12)
gdzie: Nband to liczba uwzgl¦dnionych pasm, i- numer pasma, Vi to spinor jednostkowy o
wymiarze Nband i o i-tej skªadowej równej 1 i innych skªadowych równych zero, χiγ(z)- funkcja
envelopy, ~k⊥ = (kx, ky), ~r⊥ = (x, y), ui- periodyczna cz¦±¢ funkcji Blocha dla pasma 'i' i
punktu k odpowiadaj¡cego minimum pasma.
Dla typowych struktur póªprzewodnikowych uwzgl¦dnia si¦ gªównie tylko pasma walencyjne
typu 'p' oraz pasma przewodnictwa typu 's', oznaczaj¡c funkcje ui w sposób opisuj¡cy ich
chemiczny charakter jak nast¦puje: u1 = |s ↑>, u2 = |s ↓>, u3 = |px ↑>, u4 = |px ↓>,
u5 = |py ↑>, u6 = |py ↓>, u7 = |pz ↑>, u8 = |pz ↓> , gdzie ↑↓ oznacza kierunek spinu.
Dokªadny opis metody ~k · ~p dla heterostruktur zostanie przedstawiony w rozdziale 2. Teraz
tylko nadmienimy, »e znajomo±¢ stanów Fγ pozwala na wyznaczenie g¦sto±ci no±ników w
studni kwantowej.
Rozwi¡zanie równania Poissona wymaga naªo»enia odpowiednich warunków brzegowych
na kra«cach heterostruktury. Najcz¦±ciej stosowane s¡ warunki Dirichleta i von Neumanna.
Samouzgodnione rozwi¡zanie ukªadu równa« Schrödinger-Poisson jest jednoznacznie okre-
±lone przez potencjaª oraz kwazi-poziomy Fermiego. G¦sto±¢ ªadunków dla danego napi¦cia
wyznaczana jest przy zaªo»eniu, i» znajduj¡ si¦ one w lokalnej równowadze charakteryzowanej
przez odpowiedni kwazi poziom oraz mog¡ by¢ opisane statystyk¡ Fermiego-Dirraca.
Po zdefiniowaniu struktury ukªadu, w programie nextnano3 wykonywane s¡ obliczenia
wst¦pne. W pierwszym kroku wyznaczany jest tensor odksztaªce« poprzez minimalizacj¦ na-
pr¦»e« w oparciu o makroskopow¡ teori¦ elastyczno±ci. Nast¦pnie wyznaczane s¡ ªadunki
piezo- oraz pyro-elektryczne (te ostatnie wyst¦puj¡ w przypadku wurcytowych materiaªów).
Kolejno obliczana jest struktura elektronowa w ramach modelu ~k ·~p. Równanie Poissona, rów-
nania pr¡dowe oraz równanie Schrödingera s¡ rozwi¡zywane w sposób samouzgodniony. Na
samym ko«cu wyznaczane s¡ elementy macierzowe przej±¢ wewn¡trz oraz mi¦dzypasmowych.
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Jak zostaªo wspomniane, pakiet numeryczny nextnano3 pozwala zarówno na obliczenia
klasyczne jak i przy zastosowaniu metody ~k · ~p, niemniej jednak modelowanie ukªadów z mo-
dulowan¡ magnetyzacj¡ wymaga doª¡czenia oddziaªywania wymiennego p-d. Stworzenie sche-
matu obliczeniowego dla heterostruktur wykazuj¡cych lokalny magnetyzm stanowiªo gªówny
cel niniejszej rozprawy.
1.3 Cele pracy oraz jej ogólny zarys
Prezentowana rozprawa doktorska zostaªa po±wi¦cona teoretycznej analizie oraz modelo-
waniu ukªadów póªprzewodnikowych opartych o materiaªy III-V (gªównie zwi¡zki GaAs, Al-
GaAs, AlAs) z modulowan¡ magnetyzacj¡. Gªównym celem przedstawionej rozprawy byªo
opracowanie teorii oraz schematu obliczeniowego pozwalaj¡cego na jak najbardziej reali-
styczne modelowanie wybranych heterostruktur pocz¡wszy od pojedynczych studni kwanto-
wych po skomplikowane ukªady struktur FET, supersieci czy wielostudnie. Rachunki zostaªy
wykonane u»ywaj¡c rozszerzonego pakietu numerycznego nextnano3.
Cele przedstawionej rozprawy obejmowaªy:
i. wprowadzenie do istniej¡cego pakietu nextnano3 Hamiltonianu oddziaªywania wymien-
nego p-d,
ii. zaimplementowanie w tym»e pakiecie ±cisªego podej±cia Burta-Foremana w metodzie ~k ·~p
dla struktur niejednorodnych,
iii. wbudowanie do kodu mo»liwo±ci obliczania struktury supersieci póªprzewodnikowych.
iv. przeprowadzenie modelowania heterostruktur z modulowan¡ magnetyzacj¡ oraz weryfi-
kacja wprowadzonych udoskonale« kodu nextnano3 na przykªadzie standardowych hete-
rostruktur.
Niniejsza praca doktorska skªada si¦ zasadniczo z pi¦ciu rozdziaªów:
ROZDZIAŁ I zawiera krótkie wprowadzenie do tematu rozprawy oraz jej cele.
ROZDZIAŁ II obejmuje pi¦¢ podrozdziaªów i opisuje metody stosowane do opisu struktur
póªprzewodnikowych analizowanych w przedstawionej pracy. Przedstawiona zostaªa w
nim metoda ~k · ~p, opisano Hamiltonian ~k · ~p dla struktur jednorodnych oraz niejedno-
rodnych, a tak»e niesymetryzowany Hamiltonian Burta-Foremana. Rozdziaª II zawiera
tak»e podrozdziaª ukazuj¡cy metody opisu materiaªów z domieszk¡ magnetyczn¡, w któ-
rych wyst¦puje oddziaªywanie wymienne p-d. Na ko«cu przybli»ono poj¦cie supersieci
póªprzewodnikowej.
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ROZDZIAŁ III przedstawia wyniki dla struktur z warstw¡ rozrzedzonego póªprzewodnika
magnetycznego (Ga,Mn)As i jest zbudowany z 4 podrozdziaªów. Przedstawiono w nim
realistyczny opis struktur FET z kanaªem (Ga,Mn)As, w których istnieje mo»liwo±¢
manipulacji temperatur¡ Curie poprzez zewn¦trzne pole elektryczne, a tak»e przepro-
wadzono obliczenia struktury elektronowej studni kwantowych oraz supersieci z warstw¡
DMS.
ROZDZIAŁ IV skªada si¦ z 3 podrozdziaªów i zaprezentowano w nim zastosowanie rozszerze«
opracowanych i wprowadzonych do programu obliczeniowego nextnano3, polegaj¡cych
na zaimplementowaniu teorii ~k · ~p Burta-Foremana oraz mo»liwo±ci oblicze« dla super-
sieci.
ROZDZIAŁ V stanowi podsumowanie caªej pracy.
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Rozdziaª 2
METODY TEORETYCZNE
W niniejszym rozdziale przedstawimy metody stosowane do modelowania struktur póª-
przewodnikowych rozwa»anych w tej pracy. Przedstawimy ogólny zarys metod teoretycznych
stosowanych dotychczas w pakiecie nextnano3 oraz przybli»ymy metody teoretyczne zaim-
plementowane do pakietu nextnano3 na potrzeby modelowanych w rozprawie struktur. Nasz
opis zaczynamy od ogólnych uwag po±wi¦conych modelowaniu struktur krystalicznych.
Wi¦kszo±¢ z po±ród ciaª staªych ma budow¦ krystaliczn¡. Oznacza to, »e atomy z których
si¦ skªadaj¡ ustawione s¡ w okre±lonym porz¡dku. Ukªad ten daje si¦ opisa¢ przez podanie
wªasno±ci symetrii. Symetri¦ krysztaªu definiuje si¦ poprzez podanie operacji symetrii prze-
ksztaªcaj¡cych ten krysztaª sam w siebie. Przeksztaªceniami symetrii s¡ translacje, obroty,
inwersja, obroty inwersyjne i pªaszczyzny odbicia.
Rysunek 2.1: Najbardziej popularne rodzaje struktur krystalicznych dla póªprzewodników typu:
a) diamentu (krzem, german), b) blendy cynkowej (GaAs, AlAs), c) wurcytu (GaN, AlN).
Podstawow¡ cech¡ krysztaªu jest regularno±¢ i powtarzalno±¢ jego budowy, co powoduje
niezmienniczo±¢ ze wzgl¦du na przeksztaªcenie translacji. Krysztaª idealny zbudowany jest ze
zbioru uporz¡dkowanych atomów w sieci krystalicznej daj¡cej si¦ opisa¢ trzema podstawowymi
wektorami translacji ~a,~b, ~c w ten sposób, i» ukªad atomów nie zmienia si¦ ze wzgl¦du na punkt
obserwacji. Nie jest wa»ne czy 'patrzymy' na krysztaª z punktu opisanego wektorem ~r, czy
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innego punktu opisanego wektorem ~r′:
~r′ = ~r + n1~a+ n2~b+ n3~c, (2.1)
gdzie:
n1, n2, n3- dowolne liczby caªkowite.
Jednostk¡ buduj¡c¡ krysztaª mo»e by¢ pojedynczy atom lub grupa atomów. Równolegªo±cian
zbudowany na wektorach bazowych nazywa si¦ prymitywn¡ komórk¡ elementarn¡. Wektory
bazowe sieci musz¡ by¢ liniowo niezale»ne oraz dobrane tak, aby dla ustalonego kierunku
translacji w sieci krystalicznej miaªy mo»liwie najmniejsze dªugo±ci.
Wyznaczanie stanów wªasnych, czy poziomów energetycznych struktur krystalicznych na-
wet z zastosowanie metod przybli»onych jest niezwykle trudnym zadaniem z powodu du»ej
liczby atomów buduj¡cych krysztaª, które nale»aªoby uwzgl¦dni¢ w obliczeniach. Na szcz¦±cie
struktura krystaliczna ciaª staªych charakteryzuje si¦ symetri¡ translacyjn¡, która w znaczny
sposób upraszcza problem opisu takich obiektów. Konsekwencj¡ periodycznej struktury póª-
przewodników jest ukªad stanów elektronowych w pa±mie, który wpªywa w znacz¡cy spo-
sób na wªa±ciwo±ci badanych materiaªów. W tej cz¦±ci pracy zostanie przedstawiona metoda
~k · ~p, która pozwala na wyznaczanie struktury elektronowej materiaªów oraz niejednorod-
nych ukªadów póªprzewodnikowych. Nale»y zaznaczy¢, i» w przypadku ukªadów niejednorod-
nych potrzebne jest specjalne podej±cie do metody ~k · ~p uwzgl¦dniaj¡ce ró»nice w strukturze
elektronowej elementów buduj¡cych badany system. Rozdziaª zawiera równie» opis Hamil-
tonianu zsymetryzowanego Lutingera-Kohna oraz niesymetryzowanego Hamiltonianu Burta-
Foremana, wprowadza poj¦cie supersieci póªprzewodnikowej, a tak»e omawia wprowadzenie
oddziaªywania wymiennego p-d do Hamiltonianu ~k · ~p.
2.1 Metoda ~k · ~p
Obliczanie struktury elektronowej znanych póªprzewodników takich jak GaAs, InP czy Si
wymaga wi¦cej wysiªku w przypadku pasma walencyjnego ni» pasma przewodnictwa. Wynika
to z charakteru tych pasm, tzn. stany elektronowe s¡ przede wszystkim typu s (oznacza to, i»
mikroskopowa funkcja Blocha ma symetri¦ orbitalu atomowego s), natomiast dziurowe gªównie
typu p. Do opisu skomplikowanej struktury pasma walencyjnego u»ywana jest metoda masy
efektywnej ~k· ~p, która dla dziur zostaªa wyprowadzona przez J. M. Luttingera i W. Kohna
[37].
Metoda ~k· ~p wykorzystuje fakt, i» wªa±ciwo±ci materiaªów póªprzewodnikowych zale»¡
przede wszystkim od zachowania (ksztaªtu) oraz poªo»enia minimum i maksimum pasma
przewodnictwa oraz pasma walencyjnego. Nie jest wi¦c potrzebna dokªadna wiedza o caªej
strukturze pasmowej badanego póªprzewodnika czy struktury póªprzewodnikowej. Równanie
~k· ~p mo»e zosta¢ wyprowadzone z jednoelektronowego równania Schrödingera (dzi¦ki zasto-
sowaniu przybli»enia pola ±redniego (MFA) nast¦puje uproszczenie problemu opisu struktury
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Rysunek 2.2: Schematyczne przedstawienie pasm w póªprzewodniku z prost¡ przerw¡ wzbronion¡.
Pasma ci¦»kich oraz lekkich dziur (hh i lh) s¡ zdegenerowane w punkcie Γ, podczas gdy pasmo split-off
jest przesuni¦te w dóª o energi¦ ∆so.
Rysunek 2.3: Warto±ci staªej sieci oraz przerwy energetycznej dla wybranych materiaªów o strukturze
blendy cynkowej.
póªprzewodnika obj¦to±ciowego- zamiast Hamiltonianu uwzgl¦dniaj¡cego oddziaªywanie mi¦-
dzy wszystkimi j¡drami i elektronami stosuje si¦ Hamiltonian dla jednej cz¡stki (elektronu)
znajduj¡cej si¦ w periodycznym krysztale):
(− }
2
2m0
O2 + V (~r))Ψn(~k,~r) = En(~k)Ψn(~k, ~r), (2.2)
gdzie V (~r) jest periodycznym potencjaªem krysztaªu, ~k wektorem falowym, a n liczb¡ kwan-
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tow¡ okreslaj¡c¡ stan elektronu Ψn(~k,~r) oraz jego energi¦ En(~k). Równanie Schrödingera z
potencjaªem periodycznym ma rozwi¡zanie w postaci funkcji Blocha:
Ψn(~k, ~r) = un,~k(~r)e
i~k·~r, (2.3)
gdy u
n,~k
(~r) s¡ funkcjami periodycznymi z t¡ sam¡ okresowo±ci¡ jak V (~r), a ei~k·~r to fala
pªaska. Wstawienie tego rozwi¡zania do równania Schrödingera oraz skorzystanie z poni»szych
zale»no±ci (opuszczamy indeksy n, ~k przy funkcji falowej dla uproszczenia):
OΨ(~r) = i~kΨ(~r) + ei~k·~rOu
n,~k
(~r),
O2Ψ(~r) = − ~k2Ψ(~r) + 2i~k ei~k·~rOu
n,~k
(~r) + ei
~k·~rO2u
n,~k
(~r) = ei
~k·~r(− ~k2 + 2i~k · O+ O2)u
n,~k
(~r),
daje:
[− }
2
2m0
O2 + (}
2 ~k2
2m0
)− i }
2
m0
~k · O+ V (~r)]u
n,~k
(~r) = En(~k)un,~k(~r),
co po uporz¡dkowaniu i u»yciu zale»no±ci −i}O = ~p prowadzi do równania:[ p2
2m0
+
}
m0
~k · ~p+ V (~r)
]
u
n,~k
(~r) =
[
En(~k)− }
2 ~k2
2m0
]
u
n,~k
(~r). (2.4)
Metoda ~k · ~p sªu»y do analizy struktury elektronowej póªprzewodników i struktur póªprze-
wodnikowych w bliskiej okolicy wybranego punktu ~k0. Wykorzystuje ona fakt, i» no±niki w
póªprzewodnikach zazwyczaj okupuj¡ obszary bliskie ekstremum pasma walencyjnego i prze-
wodnictwa, dlatego mo»na si¦ ograniczy¢ do relacji dyspersyjnych w okolicach punktu ~k od-
powiadaj¡cego ekstremum pasm. Wybieraj¡c jeden taki punkt ~k0 w przestrzeni ~k mo»liwe jest
rozwini¦cie funkcji falowej wokóª niego:
u
n,~k
(~r) =
∑
n′
cn′(~k − ~k0)un′,~k0(~r), (2.5)
(cn′- wspóªczynniki do wyznaczenia, un′,~k0- amplituda Blocha o ustalonym wektorze falowym).
Dla uproszczenia wprowadzimy Hamiltonian:
H~k0 =
p2
2m0
+
}
m0
~k0 · ~p+ }
2k20
2m0
+ V (~r), (2.6)
dziaªaj¡cy na periodyczn¡ cz¦±¢ funkcji Blocha w punkcie ~k0. W tej metodzie zakªadamy, i»:
H1(~k) =
}
m0
(~k − ~k0) · ~p+ }
2( ~k2 − ~k02)
2m0
(2.7)
jest niewielkim zaburzeniem wyj±ciowego Hamiltonianu okre±lonego w równaniu 2.4.
Przyjmujemy, i» znane s¡ rozwi¡zania dla ~k = ~k0:
H~k0un,~k0 = En(
~k0)un,~k0 . (2.8)
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Funkcje u
n,~k0
tworz¡ kompletny zbiór funkcji ortogonalnych, natomiast En(~k0) to energia n-
tego pasma w punkcie ~k = ~k0.
Ostatecznie, korzystaj¡c z powy»szych zale»no±ci, równanie Schrödingera przyjmie posta¢:
{H~k0 +
}
m0
(~k − ~k0) · ~p+ }
2
2m0
(k2 − k20)}un,~k = En(~k)un,~k (2.9)
oraz wstawiaj¡c rozwini¦cie u
n,~k
:
[
H~k0 +
}
m0
(~k − ~k0) · ~ˆp+ }
2
2m0
(k2 − k20)
]∑
n′
cn′un′,~k0 =
∑
n′
cn′En(~k)un′,~k0 . (2.10)
Po przemno»eniu powy»szego równania przez u∗
n,~k0
oraz scaªkowaniu po caªej przestrzeni,
otrzymujemy wyniki dla poszczególnych jego czªonów:∑
n′
∫
u∗
n,~k0
(~r)En′(~k0)un′,~k0(~r)cn
′d3r =
∑
n′
δnn′En′cn′ = En(~k0)cn, (2.11)
∑
n′
}
m0
∫
u∗
n,~k0
(~r)(~k − ~k0) · ~ˆp un′,~k0(~r)cn′d
3r =
∑
n′
}
m0
(~k − ~k0) · ~pnn′cn′ , (2.12)
(przy ~pnn′ ≡
∫
u∗
n,~k0
(~r) ~ˆp u
n′,~k0(~r)d
3r)
∑
n′
∫
}2
2m0
(k2 − k20)u∗n,~k0(~r)cn′un′,~k0(~r)d
3r =
∑
n′
}2
2m0
cn′(k
2 − k20) δn,n′ =
}2
2m0
cn(k
2 − k20),
(2.13)∑
n′
cn′
∫
En(~k)u
∗
n,~k0
(~r)u
n′,~k0(~r)d
3r = En(~k)cn. (2.14)
Korzystaj¡c z wyliczonych zale»no±ci mo»emy napisa¢ równanie wªasne na wspóªczynniki cn′ :
En(~k0)cn +
}2
2m0
(k2 − k20)cn +
∑
n′
}
m0
(~k − ~k0) · ~pn,n′cn′ = En(~k)cn. (2.15)
Warto zauwa»y¢, »e jedynym pozadiagonalnym elementem w równaniu (2.15) jest czªon zawie-
raj¡cy iloczyn (~k− ~k0) ·~pn,n′ . Element macierzowy operatora p¦du ~pn,n′ opisuje oddziaªywanie
pomi¦dzy pasmami. Formalnie ukªad równa« (2.15) jest ukªadem niesko«czonym, podobnie
jak niesko«czona jest liczba pasm w póªprzewodniku. Rozwi¡zuj¡c ten ukªad mo»na ograni-
czy¢ si¦ do znalezienia energii oraz funkcji falowych jednego lub kilku le»¡cych blisko siebie
pasm.
Szukaj¡c rozwi¡za« blisko punktu ~k0, mo»emy zaªo»y¢, »e w poprawce zerowego rz¦du
czªon pozadiagonalny zostanie zaniedbany. Otrzymujemy wtedy energie w punkcie ~k blisko
~k0:
En(~k) = En( ~k0) +
}2
2m0
(k2 − k20). (2.16)
Rozwi¡zywanie równania Schrödingera metod¡ ~k· ~p wymaga zbudowania sko«czenie wymiaro-
wego Hamiltonianu dla rozpatrywanych pasm. W tym celu pasma dzielone s¡ na dwie grupy:
w pierwszej znajduj¡ si¦ pasma umiejscowione blisko poziomu Fermiego EF , drug¡ stanowi¡
22 METODY TEORETYCZNE
wszystkie pozostaªe pasma. Zakªadamy, i» niediagonalny czªon (~k− ~k0) · ~pn,n′ w sposób sªaby
sprz¦»a pasma pomi¦dzy tymi dwoma grupami i mo»e by¢ traktowany jako zaburzenie. W
ten sposób niesko«czony Hamiltonian zostaje zredukowany do macierzy o sko«czonych wy-
miarach H
~k·~p
µν . Indeksy µ, ν numeruj¡ pasma z pierwszej grupy, to znaczy pasma le»¡ce blisko
poziomu Fermiego. Wypisany powy»ej Hamiltonian wi¡»e ze sob¡ wszystkie wybrane pasma
energetyczne za pomoc¡ elementów macierzowych ~pn,n′ . S¡ cz¦sto wykorzystywane jako para-
metry dopasowania do wyników uzyskanych eksperymentalnie. Ponadto cz¦±¢ tych elementów
macierzowych znika z powodu symetrii.
Metoda ~k· ~p pozwala na uwzgl¦dnienie zjawisk wa»nych przy projektowaniu i wytwarzaniu
heterostruktur póªprzewodnikowych: m.in. efektów zwi¡zanych z oddziaªywaniem spin-orbita
czy napr¦»eniami, które powoduj¡ rozszczepienie niektórych zdegenerowanych pasm, zmie-
niaj¡ szeroko±¢ przerwy wzbronionej, czy modyfikuj¡ struktur¦ pasma walencyjnego.
W zale»no±ci od ilo±ci pasm branych pod uwag¦ w obliczeniach otrzymuje si¦ ró»ne wersje
metody ~k· ~p dla pasma przewodnictwa oraz walencyjnego. Najbardziej powszechne s¡:
• model 6 × 6 ~k· ~p → opisuj¡cy podwójnie zdegenerowane pasma ci¦»kich i lekkich dziur
oraz pasmo split-off,
• model 8× 8 ~k· ~p → to wersja 6× 6~k· ~p rozszerzona o podwójnie zdegenerowane spinowo
pasmo przewodnictwa,
• model 14 × 14 ~k· ~p → rozszerzona o kolejne podpasma pasma przewodnictwa wersja
8× 8 ~k· ~p.
W przedstawionej rozprawie wykorzystywane byªy modele 6 × 6~k· ~p oraz 8 × 8~k· ~p przy
obliczeniach dla struktur zawieraj¡cych materiaªy typu blenda cynkowa jak i materiaªy o
strukturze wurcytu. Metoda 6 × 6~k· ~p zostaªa rozszerzona o cz¦±¢ opisuj¡c¡ oddziaªywanie
wymienne p-d. Dodatkowo pakiet nextnano3 zostaª zmodyfikowany w celu zaimplementowa-
nia niesymetryzowanego Hamiltonianu Burta-Foremana.
2.2 Definicja Hamiltonianu ~k · ~p
Definicj¦ Hamiltonianu ~k· ~p rozpoczniemy od przypadku struktur wurcytowych. Hamilto-
nian ~k· ~p dla struktury blendy cynkowej jest szczególnym przypadkiem Hamiltonianu 'wurcy-
towego'.
2.2.1 Hamiltonian ~k · ~p dla materiaªów wurcytowych obj¦to±ciowych
Krysztaªy wurcytowe posiadaj¡ heksagonaln¡ struktur¦ g¦stego upakowania (rys. 2.4), a
przykªadami tego typu materiaªów s¡ m.in. GaN, InN, AlN. Pierwsze badania krysztaªów o
strukturze wurcytu przeprowadzone zostaªy pod koniec lat pi¦¢dziesi¡tych zeszªego wieku
[38],[39],[40]. W tych póªprzewodnikach wyst¦puje polaryzacja spontaniczna wynikaj¡c¡ z
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braku symetrii inwersyjnej w strukturze oraz polaryzacja piezoelektryczna b¦d¡c¡ skutkiem
niedopasowania staªych sieci studni i barier w konstruowanych heterozª¡czach. Póªprzewodniki
a 
c 
Rysunek 2.4: Krysztaª wurcytowy zawieraj¡cy dwie heksagonalne, przenikaj¡ce si¦ podsieci przesuni¦te
wobec siebie wzdªu» osi c (0001) o 5/8 c.
wurcytowe, jak wspomniane AlN, GaN, InN (jak równie» ich stopy), stosowane s¡ obecnie jako
podstawowe materiaªy w optoelektronice (lasery póªprzewodnikowe, diody LED (niebieskie,
zielone, fioletowe)). Z tego powodu wiele prac zostaªo po±wi¦conych strukturom opartym na
tych materiaªach [41],[42], [43], [44].
Materiaªy póªprzewodnikowe wurcytowe s¡ gªównie materiaªami szeroko przerwowymi z
prost¡ przerw¡ energetyczn¡ w punkcie Γ. Istnienie zarówno oddziaªywania pola krystalicz-
nego oraz oddziaªywania spin-orbita prowadzi do skomplikowanej struktury pasma walencyj-
nego skªadaj¡cego si¦ z trzech pasm podwójnie zdegenerowanych w punkcie Γ. Kompletny
Hamiltonian 8 × 8~k · ~p jest symbolicznie zapisan¡ (poniewa» wymiary macierzy s¡ ró»ne)
sum¡ nast¦puj¡cych macierzy:
H8×8~k·~p, tot = H~k·~p +Hso +Hstrain +Hcrys, (2.17)
gdzie macierz H~k·~p dla struktur wurcytowych w bazie (s ↑, s ↓, x ↑, y ↑, z ↑, x ↓, y ↓ z ↓) jest
zdefiniowana:
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s↑ s ↓ x ↑ y ↑ z ↑ x ↓ y ↓ z ↓
s ↑
Hcc Hcv
s ↓
x ↑
y ↑ Hvv 0
z ↑
x ↓ HTcv
y ↓ 0 Hvv
z ↓
Cz¦±¢ Hvv Hamiltonianu opisuje wyª¡cznie pasma walencyjne (dziurowe: ci¦»kie, lekkie dziury
oraz podpasmo split-off) i mo»e by¢ wyra»ona za pomoc¡ staªych L1, L2, M1, M2, M3, N1,
N2 w nast¦puj¡cy sposób:
Hvv =

L1k
2
x +M1k
2
y +M2k
2
z N1kxky N2kxkz
N1kxky M1k
2
x + L1k
2
y +M2k
2
z N2kykz
N2kxkz N2kykz M3(k
2
x + k
2
y) + L2k
2
z
 . (2.18)
Kwadratowa podmacierz Hcc o wymiarze 2× 2 opisuj¡ca charakter dwóch podpasm elek-
tronowych ma posta¢:
Hcc =
(
Hcc↑ 0
0 Hcc↓
)
, (2.19)
przy:
Hcc↑ = Hcc↓ =
}2
2m0
s2(k
2
xk
2
y) +
}2
2m0
s1k
2
z =
}2
2m0
s2(k
2
x + k
2
y + k
2
z) +
}2
2m0
(s1 − s2)k2z , (2.20)
natomiast oddziaªywanie pomi¦dzy pasmem walencyjnych i przewodnictwa opisuje macierz
Hcv o wymiarze 6× 2:
Hcv =
(
Hsxcv H
sy
cv Hszcv 0 0 0
0 0 0 Hsxcv H
sy
cv Hszcv
)
, (2.21)
gdy elementy Hsxcv , H
sy
cv oraz Hszcv przyjmuj¡ warto±ci:
Hsxcv = B1kykz + iP2kx,
Hsycv = B2kxkz + iP2ky,
Hszcv = B3kxky + iP1kz. (2.22)
Nale»y pami¦ta¢, i» definicje parametrów L1, L2, M1, M2, M3, N1, N2 wymagaj¡, aby o±
z odpowiadaªa heksagonalnemu kierunkowi w krysztale. Poniewa» w przypadku materiaªów
wurcytowych takich jak GaN, czy InN w teorii ~k· ~p zazwyczaj u»ywa si¦ parametrów A1, A2,
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. . . , A6 zamiast wykorzystanych w tej pracy L1, L2, . . . , N2 poni»ej zostaªy wypisane formuªy
ª¡cz¡ce te dwa zestawy parametrów:
L1 = N1 +M1 =
}2
2m0
(A5 +A4 +A2 − 1),
L2 =
}2
2m0
(A1 − 1),
M1 =
}2
2m0
(A4 +A2 −A5 − 1),
M2 =
}2
2m0
(A1 +A3 − 1),
M3 =
}2
2m0
(A2 − 1),
N1 =
}2
2m0
2A5,
N2 =
}2
2m0
√
2A5. (2.23)
Funkcje falowe dla trzech najwy»szych pasm dziurowych maj¡ charakter orbitali p i s¡ trzy-
krotnie zdegenerowane w punkcie Γ. Rozszczepienie zdegenerowanych poziomów energetycz-
nych mo»e by¢ spowodowane sprz¦»eniem spin-orbita, czyli oddziaªywaniem spinu elektronu
z jego momentem orbitalnym. Zwykle rozszczepienie to jest do±¢ niewielkie w porównaniu z
przerw¡ energetyczn¡, czy szeroko±ci¡ pasm, dlatego bywa zaniedbywane w pierwszym przy-
bli»eniu. Jednak»e w przypadku póªprzewodników w¡skoprzerwowych, zawieraj¡cych atomy o
du»ej liczbie porz¡dkowej w ukªadzie Mendelejewa, rozszczepienie spowodowane sprz¦»eniem
spin-orbita porównywalne jest do ich przerwy energetycznej.
Uwzgl¦dnienie w obliczeniach oddziaªywania spin-orbita wymaga dodania do Hamilto-
nianu poprawki w postaci:
Hˆso =
}
4m2c2
σˆ(~∇V × ~p), (2.24)
gdzie: σˆ to operator spinu wyra»any za pomoc¡ macierzy Pauliego:
σx =
[
0 1
1 0
]
, σy =
[
0 −i
i 0
]
, σz =
[
1 0
0 −1
]
.
Czªon Hamiltonianu opisuj¡cy oddziaªywanie spin-orbita dla maªych ~k ( }
4m2c2
(σˆ × ~∇V )~k)
mo»e zosta¢ pomini¦ty w porównaniu z }
4m2c2
(σˆ× ~∇V )pˆ. Gradient potencjaªu wyst¦puj¡cy w
tym wyra»eniu ma znaczenie tam, gdzie V (~r) zmienia si¦ szybko (czyli w pobli»u atomów w
sieci krysztaªu). Hamiltonian opisuj¡cy oddziaªywanie spin-orbita w bazie (x ↑, y ↑, z ↑, x ↓
, y ↓, z ↓) [jest to baza wybrana tak, i» dla α = x, y, z funkcje u
α,~k0
(~r) transformuj¡ si¦
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wzgl¦dem odpowiedniej grupy punktowej punktu ~k0] przyjmuje nast¦puj¡c¡ posta¢:
0 −i∆2 0 0 0 ∆3
i∆2 0 0 0 0 i∆3
0 0 0 −∆3 i∆3 0
0 0 −∆3 0 −i∆2 0
0 0 −i∆3 −i∆2 0 0
∆3 i∆3 0 0 0 0

(2.25)
Liniowe kombinacje stanów (x ↑, y ↑, z ↑, x ↓, y ↓, z ↓) diagonalizuj¡ce Hamiltonian Hso s¡
nast¦puj¡ce:
|uhh↑ > = − 1√
2
|(x+ iy) ↑>,
|ulh↑ > = 1√
2
|(x− iy) ↑>,
|ush↑ > = |z ↑>,
|uhh↓ > = 1√
2
|(x− iy) ↓>,
|ulh↓ > = − 1√
2
|(x+ iy) ↓>,
|ush↓ > = |z ↓> . (2.26)
Wyst¦powanie napr¦»e« spowodowanych niedopasowaniem staªych sieci ma znacz¡cy wpªyw
na struktur¦ elektronow¡ badanego ukªadu, dlatego nie mo»na pomin¡¢ tego czªonu w peªnym
Hamiltonianie ~k· ~p. Nawet kilkuprocentowe ró»nice w staªych sieci s¡siaduj¡cych warstw mog¡
spowodowa¢ ogromne napr¦»enia, co nast¦pnie poprzez wywoªanie dyslokacji mo»e doprowa-
dzi¢ do zniszczenia struktury krystalicznej i w efekcie obni»y¢ jako±¢ caªej struktury. Ponadto
dyslokacje rozpraszaj¡ swobodne no±niki zmniejszaj¡c ich ruchliwo±¢. Potrzeba podobie«stwa
staªych sieci w sposób istotny ogranicza wybór materiaªów. Z tego powodu struktury typu
GaAs/AlAs (oraz ich stopy), gdzie staªe sieciowe ró»ni¡ si¦ jedynie o okoªo 0.14%, s¡ jednymi
z najlepiej poznanych i bardzo cz¦sto badanymi. Jednak»e dzi¦ki post¦powi technologii udaªo
si¦ pokona¢ t¦ barier¦: mo»liwe jest wytwarzanie cienkich warstw, których staªa sieci znacznie
ró»ni si¦ od staªej sieci podªo»a, bez powstawania du»ej liczby dyslokacji, ale pod warunkiem
nie przekraczania krytycznej warto±ci grubo±ci tej warstwy. W celu uwzgl¦dnienia napr¦»e«
w obliczeniach dla pasma walencyjnego nale»y doda¢ odpowiedni¡ macierz do podmacierzy
Hvv opisuj¡cej pasma dziurowe:
Hstrain =

l1xx +m1yy +m2zz n1xy n2xz
n1xy m1xx + l1yy +m2zz n2yz
n2xz n2yz m3(xx + yy) + l2zz
 ,
(2.27)
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gdzie kl- skªadowe tensora odksztaªce« (k, l = x, y, z).
Wpªyw napr¦»enia na przerw¦ wzbronion¡ opisuje si¦ poprzez potencjaª deformacyjny:
EG → EG + a Tr()
W przypadku materiaªów o strukturze wurcytu nale»y uwzgl¦dni¢ rozszczepienie spowo-
dowane polem krystalicznym. Symulacja tego zjawiska mo»e by¢ osi¡gni¦ta poprzez dodanie
do cz¦±ci Hamiltonianu ~k· ~p, odpowiedzialnej za opis pasma walencyjnego, macierzy 3 × 3 w
podprzestrzeniach ( x ↑, y ↑, z ↑) oraz (x ↓, y ↓, z ↓):
Hcrys =

∆1 0 0
0 ∆1 0
0 0 0
 . (2.28)
Staªa ∆1 jest staª¡ rozszczepienia w polu krystalicznym i przykªadowo dla póªprzewodnika
GaN wynosi 0.019 eV przy warto±ci ∆so = 0.014 eV , natomiast dla InN ∆1 = 0.041 eV , gdy
∆so = 0.001 eV [45].
2.2.2 Hamiltonian ~k · ~p dla materiaªów o strukturze blendy cynkowej
W opisie struktury elektronowej ukªadów póªprzewodnikowych przej±cie od materiaªów
wurcytowych do tych o strukturze blendy cynkowej w przypadku podmacierzy Hvv wymaga
zastosowania zaªo»enia dotycz¡cego parametrów materiaªowych:
L1 = L2 = L,
M1 = M2 = M3 = M,
N1 = N2 = N.
W ten sposób szybko otrzymujemy nast¦puj¡c¡ posta¢ tej podmiacierzy:
Hvv =

Lk2x +M(k
2
y + k
2
z) Nkxky Nkxkz
Nkxky Lk
2
y +M(k
2
x + k
2
z) Nkykz
Nkxkz Nkykz M(k
2
x + k
2
y) + Lk
2
z
 , (2.29)
ponownie pami¦taj¡c o warunku wynikaj¡cym z definicji parametrów L, M, N, aby osie x, y,
z pokrywaªy si¦ kolejno z kierunkami w krysztale [100], [010], [001].
Staªe materiaªowe L, M , N s¡ zdefiniowane w nast¦puj¡cy sposób poprzez elementy macie-
rzowe operatora p¦du:
L =
}2
2m
+
}2
m
∑
n
| < X|px|n|2
E0 − En ,
M =
}2
2m
+
}2
m
∑
n
| < X|py|n|2
E0 − En ,
N =
}2
2m
∑
n
< X|px|n| < n|py|Y > + < X|py|n >< n|px|Y >
E0 − En . (2.30)
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Pozostaªe cz¦±ci macierzy 8×8 ~k·~p dla blendy cynkowej równie» powinny zosta¢ zmodyfikowane
w porównaniu z przypadkiem wurcytu. Symetria blendy cynkowej indukuje nast¦puj¡ce relacje
pomi¦dzy parametrami:
s1 = s2 = s,
B1 = B2 = B3 = B,
P1 = P2 = P.
Parametry L, M, N wyst¦puj¡ce w cz¦±ci Hvv Hamiltonianu ~k · ~p nazywane s¡ parametrami
Dresselhausa [46] i mog¡ zosta¢ wyra»one za pomoc¡ popularnie u»ywanych parametrów Lut-
tingera γ1, γ1, γ3 w jednostkach [ }
2
2m ]:
L = −γ1 − 4γ2 − 1,
M = 2γ2 − γ1 − 1,
M = −6γ3. (2.31)
Powy»sze trzy parametry zostaªy wyznaczone dla modelu 6 × 6 ~k · ~p, dlatego w przypadku
oblicze« uwzgl¦dniaj¡cych najni»sze pasmo elektronowe (model 8 × 8 ~k · ~p) wspomniane pa-
rametry s¡ nieco ró»ne, poniewa» powinny zawiera¢ odpowiedni¡ poprawk¦: δcorr = P
2
EG+
∆
3
.
W ten sposób dla modelu 8×8 ~k ·~p zmodyfikowane parametry Dresselhausa zmieniaj¡ posta¢
na:
L′ = L+
P 2
EG +
∆
3
,
M ′ = M,
N ′ = N +
P 2
EG +
∆
3
. (2.32)
Poprawka δcorr zale»y od temperatury, poniewa» przerwa energetyczna EG wyst¦puj¡ca w
formule jest równie» od niej zale»na.
Hamiltonian opisuj¡cy oddziaªywanie spin-orbita dla materiaªów o strukturze blendy cyn-
kowej w bazie (x ↑, y ↑, z ↑, x ↓, y ↓, z ↓) dany jest w postaci:
Hso =
∆0
3

0 -i 0 0 0 1
i 0 0 0 0 -i
0 0 0 -1 i 0
0 0 -1 0 i 0
0 0 -i -i 0 0
1 i 0 0 0 0

, (2.33)
a kombinacje liniowe stanów (x ↑, y ↑, z ↑, x ↓, y ↓, z ↓) diagonalizuj¡cych powy»sz¡ macierz
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Rysunek 2.5: Wpªyw napr¦»e« na struktur¦ pasmow¡ póªprzewodnika. Warstwa materiaªu zostaªa
naniesiona na podªo»e (a) o wi¦kszej, (b) jednakowej i (c) o mniejszej warto±ci staªej sieci. Wzrost
struktury odbywa si¦ w kierunku osi z.
wyra»one s¡:
|uhh↑ > = 1√
2
|(x+ iy) ↑>,
|uhh↓ > = i√
2
|(x− iy) ↓>,
|ulh1 > = i√
6
[|(x+ iy) ↓> −|2z ↑>],
|ulh2 > = 1√
6
[|(x− iy) ↑> +|2z ↓>],
|uso1 > = 1√
3
[|(x+ iy) ↓> +|z ↑>],
|uso2 > = i√
3
[| − (x− iy) ↑> +|z ↓>]. (2.34)
Konsekwencj¡ wª¡czenia spinu elektronu do oblicze« struktury pasmowej jest dodatkowe roz-
szczepienie niektórych stanów, co w przypadku materiaªów o strukturze blendy cynkowej
powoduje:
• stan o symetrii Γ1 charakteryzuj¡cy dno pasma przewodnictwa, przy wzi¦ciu pod uwag¦
spinu, jest zdegenerowany dwukrotnie i przechodzi w stany Γ+6 (struktura diamentu)
oraz Γ6 (blenda cynkowa),
• stan Γ′25 (charakteryzuje wierzchoªek pasma walencyjnego i jest sze±ciokrotnie zdege-
nerowany) rozszczepia si¦ w strukturze diamentu na czterokrotnie zdegenerowany stan
symetrii Γ+8 (charakteryzuj¡cy wierzchoªek pasma walencyjnego) i zdegenerowany dwu-
krotnie stan Γ+7 , który odpowiada wierzchoªkowi pasma odszczepionego spin-orbitalnie,
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• w strukturze blendy cynkowej Γ15 rozszczepia si¦ na stan Γ8 (czterokrotnie zdegenero-
wany) oraz Γ6 (dwukrotnie).
Macierz Hstrain dla materiaªów krystalizuj¡cych w strukturze blendy cynkowej upraszcza si¦
w nast¦puj¡cy sposób [47]:
l1 = l2 = l,
m1 = m2 = m3 = m,
n1 = n2 = n, (2.35)
przy czym staªe l, m, n s¡ wyra»one za pomoc¡ potencjaªów deformacyjnych b, d, av:
l = av + 2b, m = av − b, n =
√
3d.
W tabeli 2.1 zostaªy zebrane warto±ci staªych sieci oraz potencjaªów deformacyjnych dla
Tablica 2.1: Parametry odksztaªce« dla wybranych materiaªów póªprzewodnikowych III-V
MATERIAŁ STAŁA SIECI POTENCJAŁY DEFORMACYJNE
a (nm) a b d
GaAs 0.56533 -8.68 -1.7 1.31
AlAs 0.56611 -7.96 -1.5 0.78
InAs 0.60583 -5.79 -1.8 1.3
kilku wybranych materiaªów póªprzewodnikowych [48], [49], [50]. Dla zwi¡zków trzy-, lub
czteroskªadnikowych z reguªy speªnione jest prawo Vegarda. Oznacza to, »e parametry skaluj¡
si¦ liniowo wraz ze zmian¡ zawarto±ci danego skªadnika np. dla stopu AlxGa1−xAs- wraz ze
zmian¡ ilo±ci glinu. Uwzgl¦dnienie napr¦»e« przede wszystkim likwiduje degeneracj¦ ci¦»kich
i lekkich dziur. Je±li rozpatrzymy warstw¦ póªprzewodnika wzrastan¡ w kierunku [001] na
podªo»u o innej staªej sieci, wynikaj¡ce st¡d napr¦»enie dwuosiowe b¦dzie miaªo skªadowe:
xx = yy 6= zz,
xy = yz = zx = 0.
Niezerowe skªadowe mo»na wyznaczy¢ nast¦puj¡co:
xx = yy =
aw − as
as
,
zz = −2C12
C11
xx.
W powy»szych wzorach as to staªa sieci podªo»a, aw- staªa sieci warstwy póªprzewodnika,
natomiast C11, C12- staªe elastyczne.
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2.2.3 Metoda ~k · ~p dla heterostruktur
Przedstawiony w rozdziaªach 2.2.1 oraz 2.2.2 model ~k ·~p mo»e by¢ stosowany tylko w przy-
padku istnienia symetrii translacyjnej, tzn. gdy wektor falowy ~k jest dobr¡ liczb¡ kwantow¡.
Opisany powy»ej model mo»e by¢ wi¦c stosowany do jednorodnych materiaªów obj¦to±ciowych
(ang. bulk). Model ten stanowi podstaw¦ teoretyczn¡ opisu niejednorodnych heterostruktur,
jednak wymaga zasadniczych uogólnie« i modyfikacji. Oryginalnie metoda ~k · ~p zostaªa uogól-
niona na ukªady z zaburzon¡ periodyczno±ci¡ (np. przypadek domieszki, zewn¦trznego pola
magnetycznego) w przeªomowej pracy Luttingera i Kohna [37] z roku 1955. Od tego czasu
uogólnienie metody ~k · ~p na przypadek heterostruktur zostaªo szczegóªowo udokumentowane
w rozlicznych publikacjach i opracowaniach ksi¡»kowych m.in. [42], [65], [66], [67], [68], [69],
[70], [52], [72], [73]. Dlatego w niniejszej rozprawie przedstawimy tylko najwa»niejsze punkty
przej±cia od metody ~k · ~p dla krysztaªów do metody ~k · ~p dla heterostruktur.
Struktury z zaburzon¡ periodyczno±ci¡ (heterostruktury) wymagaj¡ nast¦puj¡cych modyfika-
cji Hamiltonianu ~k · ~p dla struktur obj¦to±ciowych:
• zast¡pienia skªadowej wektora falowego kα odpowiednim operatorem ró»niczkowym
kα → kˆα := i ∂∂xα (α = x, y, z)
we wszystkich kierunkach gdzie periodyczno±¢ zostaªa zaburzona,
• uwzgl¦dnienia faktu, »e paramtery Hamiltonianu ~k · ~p zale»¡ w niejednorodnych hete-
rostrukturach od poªo»enia. Dotyczy to czªonów Hamiltonianu opisuj¡cych dyspersj¦
elektronow¡, oddziaªywanie spin-orbita, wpªyw odksztaªce«,
• uwzgl¦dnienia w Hamiltonianie potencjaªu zaburzaj¡cego periodyczno±¢, a zawieraj¡-
cego czªony opisuj¡ce nieci¡gªo±¢ pasm w heterostrukturach, elektrostatyczny potencjaª
wywoªany ró»nym domieszkowaniem poszczególnych obszarów heterostruktury i zwi¡-
zan¡ z tym faktem modyfikacj¡ g¦sto±ci elektronowej no±ników, potencjaªu zwi¡zanego
z wyindukowanymi ªadunkami polaryzacyjnymi w materiaªach piezoelektrycznych i py-
roelektrycznych,
• zastosowanie odpowiednich warunków brzegowych.
W zwi¡zku z wprowadzeniem operatorów ró»niczkowych do operatora H~k·~p w równaniu ( 2.17)
proste zagadnienie wªasne w przypadku struktur obj¦to±ciowych dla przypadku heterostruktur
zamienia si¦ w ukªad równa« ró»niczkowych dla funcji envelopy Fj(~x), (j = 1, ...Nband):
[
Nband∑
j=1
E0j (~x)δjj′ +
∑
α
D
(1)α
jj′ (~x)(−i
∂
∂xα
) +
∑
α,β
D
(2)αβ
jj′ (~x)(−i
∂
∂xα
)(−i ∂
∂xβ
) + U(~x)δjj′+
Hso, jj′(~x) +Hstrain, jj′(~x)]Fj′(~x) = EFj(~x).
(2.36)
W powy»szym równaniu Hamiltonian H~k·~p dyskutowany w rozdziale 2.2.2 zostaª przedsta-
wiony w uogólnionej formie za pomoc¡ staªych E0j , D
(1)
jj′ oraz D
(2)
jj′ , które w ªatwy sposób
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mo»na przedstawi¢ za pomoc¡ staªych (Luttingera, Dresselhausa) wprowadzonych w cz¦±ci
2.2.2. Potencjaª U(~x) uwzgl¦dnia wszystkie efekty prowadz¡ce do zaburzenia periodyczno±ci.
Zauwa»my, »e je»eli operator U(~x) nie zale»y od poªo»enia w którym± z kierunków (x, y, z) (to
znaczy, »e struktura póªprzewodnikowa jest jednorodna w tym kierunku), to operator ró»nicz-
kowy −i ∂∂xα mo»e zosta¢ zast¡piony przez skªadow¡ wektora falowego kα, a w sfaktoryzowanej
funkcji envelopy Fj(~x) wyst¡pi czynnik fazowy eikαxα .
Istnieje wiele metod rozwi¡zywania ukªadu równa« ró»niczkowych na funkcje envelopy.
Szukane funkcje envelopy mog¡ by¢ rozªo»one na fale pªaskie [70], [71] lub inny ukªad funkcji
(np. funkcje Landaua). Do±¢ powszechn¡ metod¡ jest równie» metoda stosowana w pakiecie
nextnano3, a wi¦c w tej dysertacji, a mianowicie bezpo±rednia diagonalizacja zdyskretyzowa-
nych równa« ró»niczkowych [2.36].
Niezale»nie od stosowanej metody, równania metody ~k · ~p dla heterostruktur mo»na roz-
wi¡za¢ stosuj¡c ró»ne warunki brzegowe naªo»one na rozwa»an¡ heterostruktur¦. W pakiecie
nextnano3 mo»na stosowa¢ warunki brzegowe Dirichleta, von Neumanna lub periodyczne na
brzegu B heterostruktury. Dla heterostruktur rozwa»anych w niniejszej pracy periodyczno±¢
zostaªa zaburzona tylko w kierunku wzrostu heterostruktury (tutaj wybrany jako z) i warunki
brzegowe przyjmuj¡ posta¢ (przez B oznaczymy brzeg heterostruktury):
Ψ(z)|zB = f(z) warunki brzegowe Dirichleta
∂nΨ(z)|zB = g(z) warunki brzegowe von Neumanna
Ψ(z)|zBL = Ψ(z)|xBR periodyczne warunki brzegowe
gdzie n oznacza kierunek normalny do B, a f(z) i g(z) s¡ zadanymi funkcjami na brzegu.
Zale»no±¢ parametrów Hamiltonianu ~k · ~p od poªo»enia oraz obecno±¢ operatorów ró»nicz-
kowych powoduj¡, »e Hamiltonian ~k·~p dla heterostruktur, je»eli wzi¦ty ±ci±le w postaci podanej
w równaniu [2.36], nie jest hermitowski. W celu uzyskania hermitowsko±ci operatora konieczna
jest jego symetryzacja. Czªony pierwszego rz¦du w ∂∂µ s¡ zsymetryzowane nast¦puj¡co:
P
∂
∂xµ
→ 1
2
[
P
∂
∂xµ
+
∂
∂xµ
P
]
, (2.37)
a czªony drugiego rz¦du w ∂∂µ :
Q
∂
∂xµ
∂
∂xν
→ 1
2
[ ∂
∂xµ
Q
∂
∂xν
+
∂
∂xν
Q
∂
∂xµ
]
, (2.38)
gdzie P i Q s¡ staªymi materiaªowymi w Hamiltonianie ~k · ~p zale»nymi od poªo»enia.
Tak zsymetryzowany Hamiltonian gwarantuje ci¡gªo±¢ funkcji envelopy i jej pochodnej we
wszystkich punktach heterostruktury, tak»e na wewn¦trznych granicach materiaªów tworz¡-
cych heterostruktur¦.
Rozwi¡zuj¡c ukªad równa« ró»niczkowych [2.36] bezpo±rednio w przestrzeni poªo»e« i
posªuguj¡c si¦ metod¡ ró»nic sko«czonych musimy jeszcze wybra¢ ró»nicowe wyra»enia na
pochodne i sposób dyskretyzacji zsymetryzowanych czªonów Hamiltonianu. Rozpatruj¡c za-
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Rysunek 2.6: Dyskretyzacja dla przypadku jednowymiarowego (hi, hi−1- odlegªo±ci mi¦dzy punktami,
Ψi, Ψi−1, Ψi+1- warto±ci funkcji falowych w podanych punktach i, i-1, i+1).
gadnienie jednowymiarowe (rys. 2.6) mo»emy nast¦puj¡co przybli»y¢ dwa czªony w zsymetry-
zowanym Hamiltonianie:(
P
∂
∂xµ
)
Ψ(~r) = Pi
Ψi+1(~r)−Ψi−1(~r)
hi−1 + hi
,( ∂
∂xµ
P
)
Ψ(~r) =
Pi+1Ψi+1(~r)− Pi−1Ψi−1(~r)
hi−1 + hi
, (2.39)
gdzie Ψ(~r) jest skªadow¡ funkcji envelopy F (~r) odpowiadaj¡c¡ jednemu z pasm. Oznaczaj¡c:
Pi+ 1
2
≡ Pi+1 + Pi
2
,
mo»emy ostatecznie zapisa¢ zsymetryzowany i zdyskretyzowany czªon Hamiltonianu z pierw-
szymi pochodnymi w nast¦puj¡cy sposób:
P
∂
∂xµ
Ψ(~r)
∣∣∣∣∣
i
→
Pi+ 1
2
Ψi+1(~r)− PiΨi(~r)
hi
, (2.40)
dla przypadku 'w przód', natomiast licz¡c wstecz:
P
∂
∂xµ
Ψ(~r)
∣∣∣∣∣
i
→
PiΨi(~r)− Pi− 1
2
Ψi−1(~r)
hi−1
. (2.41)
Przypu±¢my, »e hi 6= hi−1. Aby zachowa¢ hermitowsko±¢ macierzy nale»y w powy»szych dwóch
równaniach zamieni¢ hi oraz hi−1 na wyra»enie 0.5· (hi + hi−1). Z równa« 2.40 i 2.41 otrzy-
mujemy kolejno:
P
∂
∂xµ
Ψ(~r)
∣∣∣∣∣
i
→ 2
Pi+ 1
2
Ψi+1(~r)− PiΨi(~r)
hi−1 + hi
, (2.42)
P
∂
∂xµ
Ψ(~r)
∣∣∣∣∣
i
→ 2
PiΨi(~r)− Pi− 1
2
Ψi−1(~r)
hi−1 + hi
. (2.43)
Jak wida¢ dyskretyzacja zsymetryzowanego Hamiltonianu przeprowadzona w ten sposób wy-
maga znajomo±ci funkcji falowych i staªych materiaªowych w innych punktach sieci. Warto±ci
staªych materiaªowych s¡ zadane w punktach le»¡cych pomi¦dzy punktami, w których zadane
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s¡ funkcje falowe (tzn. skªadowe funkcji envelopy). Przedstawiona tutaj dyskretyzacja zsy-
metryzowanego Hamiltonianu nie jest jedyn¡ mo»liw¡. Szczególnej uwagi wymagaj¡ czªony
Hamiltonianu liniowe w operatorze ró»niczkowym (−i ∂∂xµ ). Nawet, gdy staªa materiaªowa nie
zale»y od poªo»enia i zastosujemy warunki brzegowe (np. Dirichleta) na sko«czonym obsza-
rze, to operator ró»niczkowy nie jest samouzgodniony, co mo»e prowadzi¢ do pojawiania si¦
niefizycznych stanów w rozwi¡zaniach równania envelopy [60], [62], [61], [69], [70], [71].
Maj¡c na uwadze wiarygodno±¢ wyników modelowania, w niniejszej rozprawie zaimple-
mentowano do kodu nextnano3 inny sposób podej±cia do Hamiltonianu ~k · ~p dla heterostruk-
tur, mianowicie ±cisª¡ metod¦ envelopy wprowadzon¡ przez Burta i Foremana. Pozwala to na
weryfikacj¦ wyników uzyskanych jedn¡ z metod za pomoc¡ drugiej. Metoda Burta-Foremana
zostanie streszczona w nast¦pnym rozdziale.
2.3 Metoda Burta-Foremana
2.3.1 Troch¦ historii
Michael G. Burt sformuªowaª tzw. dokªadn¡ teori¦ funkcji envelopy (exact envelope func-
tion theory) w latach osiemdziesi¡tych poprzedniego stulecia [54], [55], [56]. Przez kilka lat
jego pomysª zostaª nieco zapomniany, a nast¦pnie teoria Burta zostaªa rozwini¦ta przez B.
A. Foremana [59] na pocz¡tku lat dziewi¦¢dziesi¡tych XX wieku, który opieraj¡c si¦ na idei
M. G. Burta wyprowadziª dokªadn¡ form¦ Hamiltonaniu dla dziur, pokazuj¡c jednocze±nie
znacz¡ce rozbie»no±ci pomi¦dzy wynikami wªasnymi, a otrzymanymi za pomoc¡ zsymetry-
zowanego Hamiltonianu Luttingera-Kohna. Nast¦pnie rozwin¡ª swój model, uwzgl¦dniaj¡c
pasmo przewodnictwa, do modelu 8× 8 ~k · ~p.
M. G. Burt miaª w¡tpliwo±ci co do dowolno±ci w wyborze sposobu symetryzacji Hamil-
tonianu ~k · ~p podczas wykonywania oblicze« struktury elektronowej heterostruktur póªprze-
wodnikowych. W ukªadach niejednorodnych parametry materiaªowe s¡ zazwyczaj ró»ne dla
ró»nych materiaªów buduj¡cych struktur¦. W celu zapewnienia hermitowsko±ci Hamiltonianu
stosuje si¦ procedur¦ symetryzacji. Poniewa» jest kilka sposobów wykonania tej procedury,
powoduje to jej niejednoznaczno±¢. Wywoªaªo to niepewno±¢ co do poprawno±ci otrzymanych
wyników, dlatego M. G. Burt postanowiª znale¹¢ Hamiltonian odpowiedni dla heterostruktur
póªprzewodnikowych. Zaproponowana przez niego teoria wprowadza funkcje Un(~r), które s¡
zbiorem funkcji ortogonalnych i periodycznych w caªej rozpatrywanej strukturze [57], [58].
Zapisaª on funkcj¦ falow¡ jako sum¦:
Ψ(~r) =
∑
n
Fn(~r)Un(~r), (2.44)
gdzie funkcja envelopy Fn(~r) musi by¢ ci¡gªa oraz gªadka, natomiast Un(~r) jest zupeªnym
zbiorem periodycznych oraz ortogonalnych funkcji. Wstawienie formuªy 2.44 do równania
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Schrödingera daje równanie w postaci:
− }
2
2m
∇2Fn(~r) +
∑
n′
−i}
m
pnn′ · ∇Fn′(~r) +
∑
n′
∫
UC
Hnn′(~r~r′)Fn′(~r′)d~r′ = EF (~r), (2.45)
przy:
~pnn′ =
1
VC
∫
UC
U∗n(~r) ~pUn′(~r)d~r,
Hnn′(~r, ~r′) = Tnn′∆(~r − ~r′) + Vnn′(~r, ~r′),
Tnn′ =
1
VC
∫
UC
U∗n(~r)
p2
2m
Un′(~r)d~r,
∆(~r − ~r′) = 1
Ω
∑
~k∈ISB
ei
~k·(~r−~r′),
(ISB oznacza pierwsz¡ stref¦ Brillouina)
V (~r)Ψ(~r) =
∑
n
(
∑
n′
∫
UC
Vnn′(~r, ~r′)Fn′(~r′)d~r′)Un(~r).
Obj¦to±¢ komórki elementarnej (UC) w przestrzeni rzeczywistej to VC , natomiast w prze-
strzeni odwrotnej Ω. Funkcja Un(~r) jest normalizowana w nast¦puj¡cy sposób:
1
VC
∫
UC
U∗n(~r)Un′(~r)d~r = δnn′ .
Zaniedbuj¡c nielokalne wkªady do cz¦±ci Hnn′(~r, ~r′) oraz zjawiska na interfejsie mo»liwe jest
przej±cie do postaci:
− }
2
2m
∇2Fn(~r) +
∑
n′
−i}
m
pnn′ · ∇Fn′(~r) +
∑
n′
Hnn′(~r)Fn′(~r) = EFn(~r). (2.46)
Element macierzowy Hnn′(~r) jest staªy w jednorodnym obszarze póªprzewodnika i równy temu
dla materiaªu obj¦to±ciowego:
Hnn′bulk =
1
VC
∫
UC
U∗n(~r)H(~r)Un′(~r)d~r,
przy czym H(~r) jest Hamiltonianem dla materiaªu obj¦to±ciowego.
Metoda masy efektywnej zostaªa przeanalizowana przez M. G. Burta pod wzgl¦dem popraw-
no±ci jej zastosowania do heterostruktur i dokªadno±ci otrzymanych wyników. Ograniczaj¡c
liczb¦ rozwa»anych pasm do pasma walencyjnego i pasma przewodnictwa oraz stosuj¡c proce-
dur¦ podobn¡ do metody Luttingera mo»na otrzyma¢ macierzow¡ form¦ Hamiltonianu Burta-
Foremana [52], [53], [60], [62].
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2.3.2 Hamiltonian Burta-Foremana
Wa»n¡ cech¡ Hamiltonianu Burta-Foremana jest odpowiednia kolejno±¢ operatorów ~k
wchodz¡cych w jego skªad. Zgodnie z tym modelem w cz¦±ci diagonalnej czªony Hamilto-
nianu s¡ traktowane w zwykªy sposób, to znaczy: Lk2x = kxLkx, natomiast poza diagonal¡
elementy macierzowe zawieraj¡ce staªe N1, N2 zmieniaj¡ si¦ w asymetryczn¡ sum¦, przykªa-
dowo iloczyn kxN1ky jest zamieniany na sum¦ iloczynów kxN ′1ky + kyN ′′1 kx.
Tabela znajduj¡ca si¦ poni»ej zawiera posta¢ Hamiltonianu Burta-Foremana dla materiaªów
wurcytowych w bazie (s ↑ s ↓ x ↑ y ↑ z ↑ x ↓ y ↓ z ↓):
s ↑ s ↓ x ↑ y ↑ z ↑ x ↓ y ↓ z ↓
s ↑ Ec +
3∑
i=1
kiAcki 0 iP2k1 iP2k2 iP1k3 0 0 0
s ↓ 0 Ec +
3∑
i=1
kiAcki 0 0 0 iP2k1 iP2k2 iP1k3
x ↑ iP2k1 0
y ↑ iP2k2 0 HBFvv 0
z ↑ iP1k3 0
x ↓ 0 iP2k1
y ↓ 0 iP2k2 0 HBFvv
z ↓ 0 iP1k3
Parametr Ac wyst¦puj¡cy w cz¦±ci opisuj¡cej pasma elektronowe daje wkªad odlegªych pasm
do pasma przewodnictwa oraz zawiera mas¦ elektronu swobodnego, a ki ∈ {kx, ky, kz}. Cz¦±¢
HBFvv Hamiltonianu B-F przyjmuje form¦:
HBFvv =

k1L1k1 + k2M1k2 + k3M2k3 k1N1k2 + k2N
′
1k1 k1N2k3 + k3N
′
2k1
k2N1k1 + k1N
′
1k2 k1M1k1 + k2L1k2 + k3M2k3 k2N2k3 + k3N
′
2k2
k3N2k1 + k1N
′
2k3 k3N2k2 + k2N
′
2k3 k1M3k1 + k2M3k2 + k3L2k3
 .
(2.47)
W celu uzyskania formy Hamiltonianu Burta-Foremana odpowiedniej do opisu materiaªów
skrystalizowanych w blendzie cynkowej nale»y zaªo»y¢ nast¦puj¡ce warunki:
L1 = L2 = L
′, M1 = M2 = M3 = M ′, N1 = N2 = N+, N ′1 = N ′2 = N ′.
Te staªe materiaªowe mog¡ by¢ wyra»one za pomoc¡ parametrów Luttingera w nast¦puj¡cy
sposób:
L′ =
}2
2m0
(−γ1 − 4γ2 − 1), (2.48)
M ′ =
}2
2m0
(−γ1 + 2γ2 − 1), (2.49)
N+ =
}2
2m0
(−3γ3 − 3κ− 1), (2.50)
N ′ =
}2
2m0
(−3γ3 + 3κ+ 1). (2.51)
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Dwa z powy»szych parametrów, je±li maj¡ by¢ wykorzystane w modelu 8× 8~k· ~p, wymagaj¡
wprowadzenia poprawki, poniewa» zostaªy wyprowadzone dla modelu 6× 6~k· ~p:
L′′ = L′ +
P 2
EG +
∆
3
, (2.52)
N ′′+ = N+ +
P 2
EG +
∆
3
, (2.53)
EG oznacza tu przerw¦ wzbronion¡, a P jest parametrem opisuj¡cym element macierzowy
oddziaªywania mi¦dzypasmowego.
Nale»y pami¦ta¢, »e stosowanie przedstawionego w tym podrozdziale Hamiltonianu w opi-
sie niejednorodnych struktur wymaga zast¡pienia odpowiednich skªadowych wektora falowego
ki operatorami ró»niczkowymi. Ponadto Hamiltonian Burta-Foremana mo»e by¢ wykorzysty-
wany w przypadku heterostruktur o kierunku wzrostu innym ni» jeden z kierunków kubicznych
lub jeden z podstawowych kierunków w strukturach heksagonalnych. Wymaga to nast¦puj¡-
cego przeksztaªcenia Hamiltonianu: H ⇒ H ′ = UHU−1, gdzie U jest transformacj¡ unitarn¡
odpowiadaj¡c¡ obrotowi ukªadu wspóªrz¦dnych. Implementacja 'obróconego' Hamiltonianu
do pakietu nextnano3 zostaªa opracowana w niniejszej pracy doktorskiej i przedstawiona w
dodatku B.
2.4 Oddziaªywanie wymienne p-d
2.4.1 Model Zenera
W przyrodzie istnieje kilka oddziaªywa« magnetycznych. Ze wzgl¦du na czynniki bior¡ce
udziaª w powstawaniu tych oddziaªywa« mo»emy je nast¦puj¡co podzieli¢:
• wymiana bezpo±rednia- wywodzi si¦ z bezpo±rednich oddziaªywa« kulombowskich elek-
tronów obu jonów pary, odpowiedzialna jest za uporz¡dkowanie magnetyczne dalekiego
zasi¦gu. Hamiltonian Heisenberga dla dwóch elektronów przyjmuje form¦:
H = −2J ~S1 · ~S2, przy czym ~S1, ~S2 to operatory spinu elektronów, a J to caªka wymiany.
• nadwymiana- w przypadku, gdy para jonów magnetycznych oddzielona jest od siebie
jonem niemagnetycznym (czyli maj¡cym zapeªnione wszystkie powªoki elektronowe) →
wtedy magnetyczne jony oddziaªuj¡ ze sob¡ wykorzystuj¡c elektrony ich wspólnego s¡-
siada (niemagnetycznego jonu), co skutkuje oddziaªywaniem silniejszym ni» bezpo±red-
nie zale»nym od k¡ta wi¡zania pomi¦dzy jonami i prowadzi gªównie do uporz¡dkowa-
nia antyferromagnetycznego (np. MnO, gdzie oddziaªywanie mi¦dzy jonami manganu
Mn2+ przenoszone jest za pomoc¡ jonów O2−).
• wymiana po±rednia- mo»e wi¡za¢ elektrony metali ziem rzadkich z cz¦±ciowo zapeª-
nionymi powªokami f → wspomniane elektrony mog¡ oddziaªywa¢ za po±rednictwem
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elektronów przewodnictwa. Oddziaªywania po±rednie w wi¦kszo±ci materiaªów magne-
tycznych odgrywaj¡ znacz¡c¡ rol¦. Nale»¡ do nich m.in. oddziaªywanie RKKY oraz
podwójnej wymiany.
a) 
b) 
c)
Rysunek 2.7: Schemat oddziaªywa« wymiennych typu bezpo±redniego (a), nadwymiany (b) oraz wy-
miany po±redniej (c).
Na pocz¡tku lat pi¦¢dziesi¡tych XX wieku C. Zener zaproponowaª teori¦ dla metali, wedªug
której ferromagnetyzm wywoªany jest oddziaªywaniem wymiennym pomi¦dzy naªadowanymi
cz¡stkami a zlokalizowanymi spinami [74]. Wedªug Zenera polaryzacja zlokalizowanych mo-
mentów magnetycznych skutkuje rozszczepieniem pasm energetycznych, czego konsekwencj¡
jest obni»enie energii no±ników. Przy dostatecznie niskiej temperaturze ubytek energii no±ni-
ków jest kompensowany podwy»szeniem energii swobodnej. Wzrost wspomnianej energii jest
efektem zmniejszenia si¦ entropii, a to skorelowane jest z polaryzacj¡ zlokalizowanych mo-
mentów magnetycznych. Model ten zostaª szybko porzucony na dªu»szy czas, poniewa» nie
uwzgl¦dniaª swobodnego charakteru elektronów magnetycznych oraz kwantowych oscylacji
(Friedela) spolaryzowanych elektronów wokóª zlokalizowanych spinów. S¡ to bardzo istotne
zjawiska w teorii metali magnetycznych. Okazuje si¦, »e w ramach tego modelu rywalizacja
oddziaªywa« ferromagnetycznych i antyferromagnetycznych w metalach prowadzi do powsta-
wania szkªa spinowego, a nie do ferromagnetycznego ciaªa staªego. Modelem Zenera zaintere-
sowano si¦ ponownie, gdy okazaªo si¦, i» mo»e by¢ stosowany w przypadku póªprzewodników
dzi¦ki temu, »e w tych materiaªach ±rednia odlegªo±¢ pomi¦dzy no±nikami jest z reguªy du»o
wi¦ksza ni» mi¦dzy momentami magnetycznymi. W tym przypadku oddziaªywanie wymienne
ma, w wi¦kszo±ci przypadków par momentów, charakter ferromagnetyczny, st¡d mniejsze jest
prawdopodobie«stwo tworzenia si¦ szkªa spinowego. W przypadku póªprzewodników model
Zenera jest równowa»ny podej±ciu RKKY ([75], [76], [77]), w którym uwzgl¦dnione s¡ oscyla-
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cje g¦sto±ci spinowej Friedla. Skrót RKKY pochodzi od nazwisk: Ruderman, Kittel, Kasuya
oraz Yoshida. Oddziaªywanie RKKY ma charakter oscylacyjny, a jego skutkiem mo»e by¢
uporz¡dkowanie dalekiego zasi¦gu ferromagnetyczne oraz antyferromagnetyczne (zale»nie od
odlegªo±ci mi¦dzy jonami magnetycznymi). Caªka wymiany zmienia si¦ w oscylacyjny sposób
z odlegªo±ci¡ mi¦dzy jonami r, dla przypadku jonów magnetycznych w metalach sprz¦»onych
poprzez elektrony przewodnictwa:
JRKKY = −ρ(EF )k
3
FJ
2
0
2pi
sin(2kF r)− 2kF r cos(2kF r)
(2kF r)4
,
(kF - wektor falowy Fermiego, ρ(EF )- g¦sto±¢ stanów, J0- opisuje oddziaªywanie wymienne
mi¦dzy spinami no±ników i jonów). W oddziaªywaniu RKKY moment magnetyczny zlokalizo-
wany na jonie powoduje polaryzacj¦ spinów elektronów przewodnictwa, które kolejno oddzia-
ªuj¡ z momentem magnetycznym s¡siedniego jonu.
Zastosowanie modelu Zenera ª¡cznie z teori¡ pola ±redniego przez T. Dietla ([78],[79])
wywoªaªo spore zainteresowanie materiaªami DMS i ich mo»liwym wykorzystaniem. T. Dietl
teoretycznie wyznaczyª temperatur¦ Curie dla wielu póªprzewodników szerokoprzerwowych,
przy zaªo»eniu domieszki manganowej o warto±ci 5% oraz g¦sto±ci dziur równej 3.5×1020 cm−3
(rys. 2.8). Te teoretycznie przewidywania daªy nadziej¦ na wyprodukowanie materiaªów DMS
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Rysunek 2.8: TC wyznaczone dla wybranych póªprzewodników zawieraj¡cych 5% manganu przy g¦-
sto±ci dziur 3.5× 1020 cm−3 [79].
wykazuj¡cych temperatur¦ Curie powy»ej temperatury pokojowej, co skutkowaªo ogromnym
zainteresowaniem tym tematem i przeªo»yªo si¦ na wzmo»on¡ intensywno±¢ bada« zarówno
eksperymentalnych jak i teoretycznych nad tymi materiaªami.
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2.4.2 TC w modelu pola ±redniego
Teoria pola ±redniego jest metod¡ pozwalaj¡c¡ w przybli»ony sposób przeanalizowa¢ skom-
plikowane problemy ukªadów wielociaªowych, w których wyst¦puje oddziaªywanie pomi¦dzy
ich elementami. Gªówn¡ ide¡ tego przybli»enia jest zaªo»enie, i» oddziaªywanie dowolnej
cz¡stki w badanym ukªadzie z s¡siednimi cz¡stkami mo»e by¢ zast¡pione u±rednionym poten-
cjaªem ukªadu (polem), który opisuje oddziaªywanie danej cz¡stki z s¡siadami. W ten sposób
zakªadaj¡c, i» na dowolny element badanego ukªadu dziaªa u±rednione lub efektywne pole,
problem wielociaªowy staje si¦ zagadnieniem jednoelementowym. Teoria ta pozwala w sposób
prosty opisa¢ skomplikowane problemy i mo»e by¢ punktem wyj±cia dla bardziej zªo»onych
rozwa»a« oraz oblicze«. Odpowiednio uogólniona teoria pola ±redniego pozwala opisa¢ ró»ne
typy uporz¡dkowa« magnetycznych. Opisuj¡c struktur¦ ciaªa staªego za pomoc¡ przybli»enia
pola ±redniego zakªada si¦, »e ka»dy elektron znajduje si¦ w u±rednionym polu tworzonym
przez wszystkie pozostaªe elektrony, a funkcja falowa tego ukªadu jest iloczynem funkcji jed-
noelektronowych, natomiast Hamiltonian jest sum¡ jednoelektronowych Hamiltonianów.
Przypominaj¡c, temperatura Curie to z definicji temperatura, powy»ej której zanika spon-
taniczne namagnesowanie materiaªu. Oddziela ona obszar wyst¦powania nieuporz¡dkowanej
fazy paramagnetycznej od uporz¡dkowanej fazy ferromagnetycznej.Dla wielu zastosowa« póª-
przewodników magnetycznych konieczne jest wyst¦powanie fazy ferromagnetycznej w tempe-
raturach powy»ej temperatury pokojowej. Dlatego obecnie trwaj¡ intensywne prace zmierza-
j¡ce do otrzymania materiaªu póªprzewodnikowego o jak najwy»szej TC .
Nasze rozwa»ania maj¡ na celu teoretyczny opis i lepsze zrozumienie fizycznych zjawisk
zachodz¡cych w ró»nych ukªadach, m.in. w strukturach typu FET z kanaªem (Ga,Mn)As
bez rozpatrywania efektu lokalizacji. Rozpatrujemy ferromagnetyzm wywoªany przez dziury
pochodz¡ce z pªytkich akceptorów w domieszkowanych póªprzewodnikach.
Oddziaªywanie pomi¦dzy swobodnymi dziurami w pa±mie walencyjnym a zlokalizowanymi
momentami Mn w przybli»eniu pola ±redniego mo»na opisa¢ Hamiltonianem:
Hp−d = β~s ~M(~r)/gµB, (2.54)
gdzie: ~M(~r) jest namagnesowaniem zlokalizowanych spinów, które posiadaj¡ moment magne-
tyczny o warto±ci −SgµB, spin Mn S = 5/2 , ~s - operator spinu dla dziury, g = 2, β- caªka
wymiany, µB- magneton Bohra (µB = 9.274 · 10−24J · T−1).
Na opisane powy»szym Hamiltonianem (2.54) oddziaªywanie w du»ym stopniu ma wpªyw
sprz¦»enie spin-orbita oraz anizotropia dynamiki dziur. Dobrym sposobem uwzgl¦dnienia tych
efektów w obliczeniach jest wykorzystanie modelu 6×6~k·~p. Dokªadna posta¢ macierzy 6×6~k·~p
opisuj¡cej oddziaªywanie wymienne p-d zostaªa wypisana w podrozdziale 2.4.3 tej rozprawy.
Pod¡»aj¡c za wskazówkami zawartymi w artykuªach [78], [79], pierwszym krokiem do wy-
znaczenia temperatury Curie jest sprawdzenie w jaki sposób funkcjonaª energii swobodnej
Ginzburga-Landau'a F zale»y od namagnesowania ( ~M(~r)) zlokalizowanych spinów. Dziurowy
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wkªad do F (Fc( ~M(~r))) mo»e zosta¢ wyliczony po zdiagonalizowaniu Hamiltonianu 6× 6~k · ~p
poszerzonego o cz¦±¢ opisuj¡c¡ oddziaªywanie wymienne pomi¦dzy dziurami a jonami ma-
gnetycznymi, a nast¦pnie obliczenie funkcji rozdziaªu Z. Cz¦±¢ funkcjonaªu energii swobodnej
pochodz¡ca od zlokalizowanych spinów mo»e zosta¢ zapisana nast¦puj¡co:
FS [M ] =
∫ M
0
dM0H(M0), (2.55)
przy czym H(M0) wyznaczy¢ mo»na z formuªy opisuj¡cej zale»no±¢ magnetyzacji od pola
magnetycznego H przy braku no±ników:
M0(H) = gµBSN0xeffBS [gµBH/kB(T + TAF )], (2.56)
(BS oznacza funkcj¦ Brillouina, TAF (x) = Teff (x) − T pochodzi od krótkozasi¦gowej nad-
wymiany antyferromagnetycznej mi¦dzy jonami Mn wywoªanej oddziaªywaniem p-d (opi-
suje wkªad oddziaªywa« antyferromagnetycznych do temperatury Curie-Weissa), natomiast
xeff oraz Teff s¡ parametrami wyznaczanymi empirycznie i uwzgl¦dniona jest w nich wspo-
mniana nadwymiana antyferromagnetyczna. (Hybrydyzacja p-d skutkuje nadwymian¡, która
jest krótko zasi¦gowym oddziaªywaniem pomi¦dzy spinami jonów magnetycznych np. man-
ganu i jest skutkiem polaryzacji elektronów pasm zapeªnionych. Takie oddziaªywanie wy-
mienne antyferromagnetyczne wyst¦puje gªównie w póªprzewodnikach niedomieszkowanych
II-VI).
Zminimalizowanie F [M ] = FC [M ] +FS [M ] (FC [M ]- wkªad obliczony przez diagonalizacj¦
macierzy ~k · ~p rozszerzonej o macierz oddziaªywania wymiennego) wzgl¦dem namagnesowania
M przy ustalonych T , H oraz koncentracji dziur p(z) pozwoli uzyska¢ formuª¦ na warto±¢
namagnesowania M(T,H) w przybli»eniu pola ±redniego:
M = µgµBSN0xeffBS
[gµB(−∂Fc[M ]/∂M +H)
kB(T + TAF )
]
. (2.57)
Id¡c dalej, rozpatrzmy sytuacj¦, w której temperatura bliska jest TC . W takim przypadku
namagnesowanie M b¦dzie przyjmowa¢ maªe warto±ci, a funkcjonaª: FC [M ] − FC [0] ∼ M2.
Przepisuj¡c t¦ zale»no±¢ i wprowadzaj¡c spinow¡ g¦sto±¢ stanów otrzymujemy:
FC [M ] = FC [0]−AFρSβ2M2/(8g2µ2B). (2.58)
Spinowa gesto±¢ stanów ρS jest zwi¡zana z magnetyczn¡ podatno±ci¡ no±ników (ang. carrier
magnetic susceptibility) zgodnie z relacj¡:
χS = AF (g
∗µB)2ρS/4
oraz mo»e zosta¢ wyznaczona po obliczeniu FC [M ]. Po rozwini¦ciu funkcji Brillouina wzgl¦-
dem M otrzymamy formuª¦:
TC = xeffN0S(S + 1)β
2AFρS(TC)/12kB − TAF , (2.59)
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gdzie:
xeff - efektywna koncentracja jonów magnetycznych uwzgl¦dniaj¡ca efekty kompensacji spo-
wodowane defektami,
AF - parametr Fermiego (ang. Fermi liquid parameter),
ρS - spinowa g¦sto±¢ stanów
kB - staªa Boltzmanna
N0 - koncentracja kationów.
Nale»y podkre±li¢, »e formuªa 2.59 odzwierciedla natur¦ ferromagnetyzmu w (Ga,Mn)As wy-
woªanego swobodnymi no±nikami. Dlatego jak mo»na byªo si¦ spodziewa¢ wyznaczona TC jest
proporcjonalna zarówno do koncentracji jak i spinu jonów magnetycznych.
2.4.3 Hamiltonian oddziaªywania wymiennego p-d
Przechodz¡c do metody ~k · ~p, Hamiltonian (o wymiarze 6× 6) oddziaªywania wymiennego
p-d dla materiaªów o strukturze blendy cynkowej w bazie:
u1 =
1√
2
(X + iY ) ↑,
u2 =i
1√
6
[(X + iY ) ↓ −2Z ↑],
u3 =
1√
6
[(X − iY ) ↑ +2Z ↓],
u4 =i
1√
2
(X − iY ) ↓,
u5 =
1√
3
[(X + iY ) ↓ +Z ↑],
u6 =i
1√
3
− [(X − iY ) ↑ +Z ↓]. (2.60)
(gdy X, Y , Z s¡ amplitudami Kohna-Luttingera, które pod wpªywem operacji symetrii grupy
punktowej przeksztaªcaj¡ si¦ jak funkcje falowe atomu wodoru px, py, pz) ma nast¦puj¡c¡
posta¢ [79]:
Hp−d = BG·
3bxwz i
√
3bxw− 0 0
√
6bxw− 0
−i√3bxw+ (2bz − bx)wz 2ibzw− 0 2
√
2(bx + bz)wz −
√
2bzw−
0 −2ibzw+ −(2bz − bx)wz i
√
3bxw−
√
2bzw+ −
√
2i(bx + bz)wz
0 0 −i√3bxw+ −3bxwz 0 −
√
6bxw+√
6bxw+ −
√
2i(bx + bz)wz
√
2bzw− 0 −(2bx − bz)wz ibzw−
0 −√2bzw+
√
2i(bx + bz)wz −
√
6bxw− −ibzw+ (2bx − bz)wz

,
(2.61)
gdzie parametr rozszczepienia BG obliczany jest za pomoc¡ formuªy:
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Rysunek 2.9: Zale»no±¢ dyspersyjna dla obj¦to±ciowego
krysztaªu GaAs (a) oraz (Ga,Mn)As (b) wyznaczona w kie-
runku [100], przy |BG| = 0.03 eV oraz namagnesowaniu w
kierunku y. Symbolami hh, lh, so oznaczono kolejno pasma
dziur ci¦»kich, lekkich oraz split-off.
BG =
β ~M
6gµB
, (2.62)
a kolejne:
wz = Mz/M, w± = (Mx±iMy)/M,
bz = βz/β, bx = βx/β.
W przypadku materiaªów kubicz-
nych staªe bz = bx = 1, namagneso-
wanie zostaªo oznaczone ~M , nato-
miast caªka oddziaªywania wymien-
nego jako β. Hamiltonian Hp−d
pozwala na wybór dowolnego kie-
runku namagnesowania i jest uogól-
nieniem wcze±niejszych osi¡gni¦¢
[94]. Poniewa» w pakiecie nume-
rycznym nextnano3 baz¡ Hamilto-
nianu ~k · ~p jest: (s ↑, s ↓, x ↑, y ↑, z ↑, x ↓, y ↓, z ↓) nale»y odpowiednio zmieni¢ baz¦ macierzy
Hp−d :
H ′p−d = S
+Hp−dS, (2.63)
gdzie: H ′p−d jest macierz¡ w nowej bazie, Hp−d macierz¡ w starej bazie, natomiast S to
macierz unitarna macierz opisuj¡ca zmian¦ bazy. Nale»y równie» zauwa»y¢, »e w opisanym
Hamiltonianie p-d nie wyst¦puje zale»no±¢ od wektora falowego ~k, dzi¦ki czemu problem nie
komplikuje si¦ dla struktur niejednorodnych.
Celem uzupeªnienia przejdziemy teraz do opisu Hamiltonianu oddziaªywania wymiennego p-d
dla materiaªów o strukturze wurcytu. Zgodnie z artykuªem [79] ma on posta¢:
Hp−d = 3BG ·

bxwz 0 0 0 bxw− 0
0 bxwz 0 bxw− 0 0
0 0 bzwz 0 0 bzw−
0 bxw+ 0 −bxwz 0 0
bxw+ 0 0 0 −bxwz 0
0 0 bzw+ 0 0 −bzwz

, (2.64)
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w bazie:
u1 =− 1√
2
(X + iY ) ↑,
u2 =
1√
2
(X − iY ) ↑,
u3 =Z ↑,
u4 =
1√
2
(X − iY ) ↓,
u5 =− 1√
2
(X + iY ) ↓,
u6 =Z ↓ . (2.65)
W celu unaocznienia wpªywu oddziaªywania wymiennego p-d na struktur¦ elektronow¡
póªprzewodników oraz przetestowania zmian wprowadzonych do pakietu numerycznego
nextnano3 wyznaczone zostaªy zale»no±ci E(~k) dla wybranych krysztaªów obj¦to±ciowych.
Krzywe na rys. 2.9 oraz 2.10 ilustruj¡ zale»no±¢ dyspersyjn¡ dla krysztaªów obj¦to±ciowych
GaAs oraz (Ga,Mn)As wykre±lon¡ w kierunkach [100], [111] (bez napr¦»e«). Rachunki zo-
staªy wykonane w ramach przybli»enia 6 × 6 ~k · ~p. Wykorzystano nast¦puj¡ce warto±ci pa-
rametrów Dresselhausa: L = −16.22 [ }22m ], M = −3.65 [ }
2
2m ], N = −12.49 [ }
2
2m ] oraz staª¡
rozszczepienia spin-orbita ∆so = 0.341 eV . Warto±¢ parametru |BG| w tym wypadku wynosi
30meV , co odpowiada magnetyzacji nasycenia dla zawarto±ci manganu w arsenku galu równej
5%. Porównuj¡c krzywe dyspersyjne wida¢ w jaki sposób oddziaªywanie wymienne zmienia
zale»no±¢ E(~k) powoduj¡c rozszczepienie pasm dziurowych i tym samym zniesienie degenera-
cji spinowej. Dodatkowo nast¦puje zmiana kolejno±ci pasm: jedno z pasm ci¦»ko dziurowych
przesuwa si¦ poni»ej pasm lekkich dziur.
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Rysunek 2.10: Zale»no±¢ dyspersyjna dla obj¦to±ciowego krysztaªu GaAs (a) oraz (Ga,Mn)As (b)
wyznaczona w kierunku [111], gdzie zaªo»ono |BG| = 0.03 eV oraz namagnesowanie w kierunku y.
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2.5 Supersieci póªprzewodnikowe
2.5.1 Pierwsze supersieci
Wi¦kszo±¢ wªa±ciwo±ci krysztaªów zwi¡zana jest z okresowo±ci¡ ich struktury. Idealny
krysztaª tworzy si¦ poprzez niesko«czenie regularne powtarzanie w przestrzeni identycznych
elementów strukturalnych. Szeroko±¢ pasma walencyjnego, przewodnictwa oraz wzbronionego,
a tak»e zachowanie krzywej dyspersyjnej póªprzewodników s¡ rezultatem okresowo±ci sieci
krystalicznej i poªo»enia atomów w komórce elementarnej. Omawiane w tym rozdziale su-
persieci powstaj¡ dzi¦ki powtarzaniu podstawowej komórki utworzonej z pewnej sekwencji
warstw ró»nych materiaªów póªprzewodnikowych. Pierwsze supersieci póªprzewodnikowe zo-
staªy zaproponowane przez J. C. Slatera w latach pi¦¢dziesi¡tych XX wieku [81]. Supersieci s¡
nadal przedmiotem wielu bada«, przede wszystkim z uwagi na ich zastosowanie w przyrz¡dach
optoelektronicznych. Od pewnego czasu wzrosªo zapotrzebowanie na fotodetektory czuªe na
promieniowanie podczerwone z zakresu 3−5µm (±rednia podczerwie«) dziaªaj¡ce bez potrzeby
schªadzania takiego ukªadu. Obiecuj¡cym kandydatem (alternatyw¡ dla materiaªu HgCdTe)
mog¡cym pomóc w konstruowaniu takich urz¡dze« s¡ supersieci InAs/GaSb [82], poniewa»
te materiaªy tworz¡ supersieci o budowie typu II i przerwa energetyczna mo»e by¢ dopasowy-
wana do »¡danej warto±ci poprzez zmian¦ grubo±ci warstw. Ponadto mo»liwe jest wydªu»enie
»ycia no±ników, co prowadzi do zwi¦kszenia czuªo±ci detektora [83]. Wspóªczesne technolo-
gie wytwarzania supersieci pozwalaj¡ na produkowanie tych struktur póªprzewodnikowych z
dokªadno±ci¡ nawet do jednej warstwy atomowej. Najprostszym przykªadem supersieci póª-
E 
z 
d 
Rysunek 2.11: Budowa prostej supersieci póªprzewodnikowej zªo»onej z naprzemiennie uªo»onymi
warstwami studni i bariery, gdzie d jest okresem supersieci.
przewodnikowej mo»e by¢ periodycznie powtarzaj¡cy si¦ ukªad dwóch warstw (np. studni i
bariery pokazany na rysunku 2.11). Mo»liwe jest wytwarzanie supersieci, w których powielany
jest ukªad wi¦cej ni» dwóch warstw. Takie struktury nazywane s¡ supersieciami z baz¡.
L. Esaki i R. Tsu w 1969 roku teoretycznie przeanalizowali jednowymiarowe supersieci
[84], [85] oraz zaproponowali, aby byªy one konstruowane z dobrze znanych materiaªów. Wy-
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odr¦bnili oni dwa rodzaje supersieci:
• supersie¢ domieszkowana - tworzona poprzez modulacj¦ domieszki w póªprzewodniku,
• supersie¢ heterozª¡czowa - zbudowana z dwóch póªprzewodników ustawionych naprze-
miennie.
W±ród supersieci domieszkowanych rozró»nia si¦ supersieci modulacyjnie domieszkowane,
zbudowane z dwóch ró»nych póªprzewodników, przy czym ten o wi¦kszej przerwie energetycz-
nej jest domieszkowany silnie donorami, a drugi (o mniejszej przerwie) jest prawie samoistny:
rys. 2.12 a oraz supersieci nipi (rys. 2.12 b). Te ostatnie zbudowane s¡ ze zª¡cz n-i-p-i, a
dokªadniej jest to ten sam póªprzewodnik domieszkowany okresowo i na przemian donorami
i akceptorami. Pomi¦dzy warstwami domieszkowanymi znajduj¡ si¦ warstwy póªprzewodnika
samoistnego (i). Poªo»enie dna pasma przewodnictwa oraz wierzchoªka pasma walencyjnego
zmienia si¦ okresowo. Ponadto elektrony i dziury s¡ przestrzennie oddzielone, wi¦c jest maªe
prawdopodobie«stwo ich rekombinacji. W supersieciach modulacyjnie domieszkowanych elek-
trony z silnie domieszkowanej donorami warstwy przedostaj¡ si¦ do samoistnego póªprzewod-
nika i w studniach kwantowych tworz¡ gaz elektronowy o du»ej koncentracji.
Rodzaj drugi dzieli si¦ dodatkowo na dwa typy ze wzgl¦du na poªo»enie pasma walencyjnego
oraz przewodnictwa wzgl¦dem siebie. Gªówn¡ ró»nic¡ mi¦dzy Typem I i II jest fakt, i» w
przypadku Typu I studnie dla elektronów oraz studnie dla dziur znajduj¡ si¦ w tym samym
obszarze. Jest wi¦c mo»liwe oddziaªywanie elektronów (czy dziur) z pasm przewodnictwa (wa-
lencyjnych) s¡siaduj¡cych ze sob¡ póªprzewodników. W supersieciach drugiego rodzaju (Typ
II) przerwy energetyczne póªprzewodników wchodz¡cych w ich skªad cz¦±ciowo si¦ przekrywaj¡
- prawdopodobne jest oddziaªywanie no±ników z ró»nych pasm energetycznych, tzn. elektrony
(dziury) z pasma przewodnictwa (walencyjnego) mog¡ oddziaªywa¢ z dziurami (elektronami)
z s¡siednich warstw póªprzewodnikowych.
Pierwsze próby wyhodowania supersieci zostaªy podj¦te w latach 70-tych zeszªego wieku
E a) b) 
EC 
EV 
EG 
EC 
EV 
Rysunek 2.12: Schemat supersieci modulacyjnie domieszkowanej (a) oraz supersieci domieszkowanej
typu nipi(b).
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([86], [87]) (byªy to struktury typu GaAs/GaAs1−xPx, 0.1 ≤ x ≤ 0.5, a du»e niedopasowanie
sieci powodowaªo na pocz¡tku spore problemy). Kolejno zacz¦to hodowa¢ SLGaAs/AlxGa1−xAs,
a nast¦pnie nowe, ulepszone metody wzrostu (MBE, MOCVD) umo»liwiªy wytwarzanie struk-
tur z du»o szerszej bazy materiaªów.
Potencjaª odczuwalny przez elektrony oraz dziury poruszaj¡ce si¦ wzdªu» osi z w super-
sieciach jest periodyczny:
V (z + d) = V (z) (2.66)
i ma okres d znacznie przekraczaj¡cy staª¡ sieci krystalicznej. Warunkiem koniecznym istnienia
supersieci jest wymóg, aby ±rednia droga swobodna no±nika w krysztale byªa du»o wi¦ksza
ni» okres jej periodycznego potencjaªu. Supersieci s¡ ukªadem po±rednim pomi¦dzy studni¡
kwantow¡ (czy kilkoma studniami) a póªprzewodnikiem obj¦to±ciowym. Stany elektronowe
(dziurowe) nie s¡ w tym przypadku zlokalizowane przestrzennie jak w QW, a z drugiej strony
wyst¦puje przerwa wzbroniona jak w heterostrukturach.
Na rys. 2.11 przedstawiona zostaªa supersie¢ z pªaskimi pasmami. W rzeczywisto±ci studnie
oraz bariery maj¡ bardziej skomplikowane profile, ponadto masy efektywne w studni i barierze
mog¡ si¦ ró»ni¢. W celu zrozumienia podstawowych zjawisk w supersieciach do±¢ cz¦sto stosuje
si¦ model Kroninga- Penneya, który jest podstawowym modelem do opisu jednowymiarowych
krysztaªów w fizyce ciaªa staªego. W naszym przypadku nale»y zmodyfikowa¢ ten model zast¦-
puj¡c mas¦ swobodnego elektronu mas¡ efektywn¡. Wedªug modelu Kroniga-Penneya ka»dy
poziom energetyczny pojedynczej studni Ei dzieli si¦ na N poziomów, gdzie N jest liczb¡
studni w supersieci. Powodem tego rozszczepienia jest tunelowanie elektronu poprzez te stud-
nie. W przypadku ukªadu z N studniami, które s¡ od siebie oddzielone grubymi wysokimi
barierami, pierwsze przybli»enie daje wynik, w którym poziomy energetyczne pokrywaj¡ si¦
z ich poziomami odpowiadaj¡cymi pojedynczym studniom, s¡ jednak N-krotnie zdegenero-
wane. Tunelowanie elektronu poprzez studnie ªamie degeneracj¦, co powoduje rozszczepienie
danego poziomu na N poziomów z jedn¡ wspóln¡ wszystkim studniom funkcj¡ falow¡. Dzi¦ki
temu elektron mo»e znale¹¢ si¦ w dowolnym z tych stanów w dowolnej studni. Okresowo±¢
w przypadku supersieci powoduje, »e wªa±ciwo±ci ukªadu nie zmieniaj¡ si¦, w przypadku gdy
elektron przesuwany jest o pojedynczy okres lub caªkowit¡ wielokrotno±¢ okresu supersieci.
Stosuj¡c ten warunek do funkcji falowej otrzymujemy na mocy twierdzenia Blocha:
Ψ(z + nd) = CnΨ(z) = e
i q n dΨ(z), (2.67)
gdzie q jest jednowymiarowym wektorem falowym, a n liczb¡ caªkowit¡. Funkcje falowe Ψ(z)
odpowiadaj¡ce ró»nym stanom w tym samym pa±mie ró»ni¡ si¦ warto±ciami wektora falowego,
st¡d q jest liczb¡ kwantow¡ dla tego ukªadu. Zakªadaj¡c, »e dªugo±¢ supersieci wynosi N d i
korzystaj¡c z periodycznych warunków brzegowych otrzymujemy:
Ψ(z +Nd) = Ψ(z). (2.68)
Wynika st¡d, »e ei q N d = 1 oraz q = [(2pi/N d)p], p = 1, 2, ..., N . Z ostatniej zale»no±ci mo»na
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Rysunek 2.13: Zarys ksztaªtu minipasm supersieci póªprzewodnikowej.
wywnioskowa¢, i» caªkowita liczba stanów wynikaj¡cych z oddziaªywania N identycznych, izo-
lowanych od siebie poziomów pochodz¡cych od pojedynczych studni, jest taka sama jak liczba
studni danej supersieci (spin nie jest uwzgl¦dniony). Warto±ci s¡siednich wektorów falowych
q ró»ni¡ si¦ o 2pi/Nd, natomiast I Strefa Brillouina dla elektronów w supersieci zawiera si¦ w
przedziale: {−pid , +pid }. Energia E jest periodyczna. W przypadku, gdy N izolowanych studni
kwantowych jest sprz¦»onych ze sob¡ poprzez efekty tunelowania formuj¡c w ten sposób su-
persie¢, to ka»dy poziom energetyczny pojedynczej takiej izolowanej studni przeksztaªca si¦ w
pasmo energetyczne zawieraj¡ce N poziomów. Periodyczno±¢ powoduje, i» ka»de pasmo jest
charakteryzowane przez jednowymiarowy wektor falowy q, w ten sposób i-temu poziomowi
odpowiada pasmo Ei(q). Poniewa» prawdopodobie«stwo tunelowania wzrasta wraz ze wzro-
stem indeksu poziomu i, szeroko±¢ pasm równie» wzrasta z i. Najw¦»sze pasmo jest wi¦c tym
najni»szym. Typow¡ struktur¦ supersieci przestawia rys. 2.13. Pasma zostaªy utworzone przez
dozwolone energie elektronu i nazywa si¦ je minipasmami. Oddzielone s¡ one od siebie prze-
rwami wzbronionymi. Zmiana szeroko±ci warstw buduj¡cych supersie¢ wpªywa na poªo»enie
oraz rozmiar minipasm, a tak»e przerwy wzbronionej czy mas efektywnych no±ników. Wynika-
j¡ce st¡d mo»liwo±ci manipulacji tymi strukturami pozwalaj¡ na wykorzystywanie supersieci
w rozwoju ró»nych ukªadów póªprzewodnikowych.
W rozdziale przedstawiono podstawy teoretyczne opisu struktur póªprzewodnikowych ana-
lizowanych w niniejszej rozprawie doktorskiej. Zaprezentowana zostaªa metoda ~k · ~p pozwa-
laj¡ca na wyznaczanie struktury elektronowej zarówno ukªadów jednorodnych jak i niejed-
norodnych. W ramach tej teorii przedstawiono równie» '±cisª¡' metod¦ Burta-Foremana z
niesymetryzowanym Hamiltonianem ~k · ~p, która mo»e by¢ stosowana do modelowaniu i bada-
nia heterostruktur o kierunku wzrostu ró»nym od kierunków kubicznych lub podstawowych
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w strukturach heksagonalnych. Ponadto przybli»ono model Zenera, który wraz z teori¡ pola
±redniego pozwala na wyznaczanie temperatury Curie póªprzewodników póªmagnetycznych
takich jak (Ga,Mn)As.
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Rozdziaª 3
STRUKTURY Z WARSTW
(Ga,Mn)As
Odkrycie ferromagnetyzmu w materiaªach o strukturze blendy cynkowej z dodatkowymi
atomami Mn zainicjowaªo badania nad dot¡d niedost¦pnymi kombinacjami ukªadów póªprze-
wodnikowych. Gdy jednak badania eksperymentalne pokazaªy mo»liwo±¢ kontroli tempera-
tury Curie w tych materiaªach za pomoc¡ zewn¦trznego pola elektrycznego (a wi¦c mo»liwo±¢
kontroli wªa±ciwo±ci magnetycznych), pojawiªa si¦ szansa na wykorzystanie materiaªów DMS
w urz¡dzeniach u»ytkowych do zapisu informacji w nowy, o wiele szybszy sposób. Gªów-
nym celem staªo si¦ poszukiwanie ferromagnetyzmu w póªprzewodnikach póªmagnetycznych
funkcjonuj¡cych w temperaturze pokojowej. W tej cz¦±ci rozprawy poruszony zostaª problem
realistycznego opisu struktur FET z kanaªem (Ga,Mn)As i mo»liwo±ci manipulacji tempera-
tur¡ Curie w tych ukªadach, a tak»e przeprowadzono obliczenia struktury elektronowej studni
kwantowych oraz supersieci z warstw¡ DMS.
3.1 Póªprzewodnik póªmagnetyczny (Ga,Mn)As
Od pierwszych bada« nad póªprzewodnikami ferromagnetycznych w latach sze±¢dziesi¡-
tych ubiegªego wieku upªyn¦ªo ju» sporo czasu [95], jak równie» od pierwszego wyniku uka-
zuj¡cego mo»liwo±¢ kontroli zewn¦trznym pole elektrycznym ferromagnetyzmu wywoªanego
no±nikami [96]. Najlepiej rozpoznawalnym przedstawicielem rozcie«czonych póªprzewodników
magnetycznych jest arsenek galu z manganem. Idealny póªprzewodnik (Ga,Mn)As zbudowany
jest z komórek GaAs o strukturze blendy cynkowej, w którym cz¦±¢ jonów galu zostaªo zast¡-
pione atomami manganu, które s¡ losowo rozmieszczone w materiale. Pomiary rentgenowskie
wykazuj¡, i» staªa sieci (Ga,Mn)As zwi¦ksza si¦ liniowo ze wzrostem koncentracji manganu,
a wi¦c speªnione jest prawo Vegarda dla stopów. Atomy manganu wprowadzaj¡ spin o war-
to±ci S = 52 i zachowuj¡ si¦ jak akceptory. Nie tworz¡ one jednak oddzielnej, zorganizowanej
podsieci.
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Uzyskanie porz¡dku ferromagnetycznego wymaga, aby co najmniej 2% jonów Ga zostaªo
zast¡pione przez jony manganu, a wszystko w celu otrzymania odpowiedniej ilo±ci no±ni-
ków. Potrzebne jest wzrastanie krysztaªu za pomoc¡ MBE w relatywnie niskiej temperaturze
(Tsubstrate ≈ 250 ◦C), aby dostatecznie du»a liczba atomów manganu mogªa zosta¢ wprowa-
dzana do sieci arsenku galu bez uzyskania termodynamicznie bardziej staªej fazy metalicznej
MnAs. Z drugiej strony nale»y mie¢ ±wiadomo±¢, »e wspomniana niska temperatura podczas
wzrostu jest powodem licznych punktowych defektów. Najbardziej znacz¡ce defekty to anty-
poªo»eniowe atomy arsenu w pozycjach Ga, luki w poªo»eniach galu [102] oraz mi¦dzyw¦zªowe
defekty, zachowuj¡ce si¦ jak podwójne donory i kompensuj¡ce znaczn¡ cz¦±¢ wolnych dziur
(osªabiaj¡ oddziaªywanie zachodz¡ce za po±rednictwem dziur, a tak»e s¡ antyferromagnetycz-
nie sprz¦»one z najbli»szymi jonami manganu) [97]. Ta kompensacja dziur utrudnia formowa-
nie si¦ porz¡dku ferromagnetycznego. Powzrostowe wygrzewanie materiaªu w temperaturach
podobnych do temperatury wzrostu (okoªo 200◦C ) prowadzi do usuni¦cia niekorzystnych mi¦-
dzyw¦zªowych atomów Mn, podwy»szaj¡c w ten sposób temperatur¦ Curie TC [101]. Jednak»e
TC wykazuje ró»ne zachowanie w zale»no±ci od sposobu wygrzewania: kilkugodzinne wygrze-
wanie powoduje wzrost temperatury Curie (po pozbyciu si¦ mi¦dzyw¦zªowych Mn poprzez
ich dyfuzj¦ z wn¦trza warstwy do wolnej powierzchni, gdzie nast¦puje ich pasywacja [105]),
a z drugiej strony wydªu»enie czasu wygrzewania j¡ obni»a (nieznane powody) [103], [104].
Dzi¦ki odpowiednio dobranenu procesowi wygrzewania mo»e wzrosn¡¢ koncentracja dziur [99],
co skutkuje podwy»szeniem warto±ci TC .
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Rysunek 3.1: Szkic struktury elektronowej krysztaªów obj¦to±ciowych GaAs (a) oraz (Ga,Mn)As (b).
Widoczna jest zmiana (porównuj¡c do arsenku galu) poªo»enia poziomu Fermiego oraz rozszczepienie
pasma walencyjnego w przypadku materiaªu (Ga,Mn)As spowodowane oddziaªywaniem wymiennym
p-d.
Mimo, i» nadal nie udaªo si¦ uzyska¢ TC dla (Ga,Mn)As o warto±ci powy»ej tempera-
tury pokojowej (zaobserwowano 190 stopni Kelwina [106]), jednak»e zrozumienie procesów
fizycznych zachodz¡cych w tym materiale pozwoli przewidzie¢ zastosowanie go w urz¡dze-
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niach spintronicznych. Ponadto badania po±wi¦cone temu póªprzewodnikowi mog¡ pomóc w
wyszukiwaniu nowych materiaªów typu DMS.
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Rysunek 3.2: Schemat badanej struktury FET z kanaªem (Ga,Mn)As [90].
Podstaw¡ wyj±ciow¡ do prac teoretycznych przedstawionych w niniejszym rozdziale roz-
prawy byªy prace eksperymentalne po±wi¦cone strukturom tranzystorowym zawieraj¡cym
cienkie warstwy (Ga,Mn)As [92],[93], [91]. Badane próbki zostaªy wyhodowana metod¡ MBE
[90]. Cienka 3.5 nm warstwa (Ga,Mn)As i 4 nm arsenku galu rosªy w temperaturze 195
◦C, a nast¦pnie bufory: 30 nm Al0.8Ga0.2As oraz 30 nm GaAs byªy wzrastane kolejno w
temperaturze 220 ◦C oraz 560 ◦C na póªizoluj¡cym podªo»u z GaAs (001). Po zamocowa-
niu kontaktu z indu na powierzchni warstwy kanaªu (Ga,Mn)As, metod¡ ALD naªo»ono
Rysunek 3.3: Eksperymentalnie zmierzona zale»no±¢ temperatury
Curie (a) oraz zmiany TC (b) od szeroko±ci kanaªu (Ga,Mn)As w
tranzystorze FET z warstw¡ tlenku Al203 [92].
warstw¦ izolatora o wysokiej
staªej dielektrycznej κ (w tem-
peraturze 130 ◦C). Dane do-
±wiadczalne wykazuj¡, i» po-
mimo niskiej temperatury osa-
dzania, obserwuje si¦ zwi¦k-
szenie od okoªo 30%, do na-
wet 100% warto±ci tempera-
tury Curie,spowodowane wzro-
stem ilo±ci dziur czy te» efek-
tywnej koncentracji manganu.
Przed naªo»eniem 3 nm Cr/50
nm Au warstwy bramki, w
celu uzyskania »¡danej geome-
trii, struktury zostaªy przy-
kryte przez szeroki na okoªo 0.5 mm pasek fotorezystu. Na koniec zostaªy przymocowane
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ostatnie elektryczne przewody (do kanaªu (Ga,Mn)As oraz elektrody ze zªota). Wybór struk-
tury odpowiedniej do pomiarów polegaª na sprawdzeniu czy w temperaturze pokojowej, przy
przyªo»onym napi¦ciu ±4V , kondensator (którym jest rozpatrywany ukªad) wykazuje pr¡dy
wyciekania o warto±ci poni»ej 100 pA/cm2. Do tak wyhodowanej i zaprojektowanej struktury
mo»liwe jest przyªo»enie pola elektrycznego rz¦du 4−5MV/cm (co odpowiada przyªo»onemu
napi¦ciu bramki o warto±ci okoªo 12−15V , w przypadku gdy warstwa izolatora jest szeroko±ci
okoªo 50 nm, a jego staªa dielektryczna wynosi κ ∼= 20).
Modelowana numerycznie struktura skªadaªa si¦ z grubej warstwy izolatora (40 nm)Al2O3,
3.5 nm studni (Ga,Mn)As o koncentracji kationów Mn 7± 1%, a nast¦pnie cienkiej warstwy
GaAs, szerokiej bariery AlxGa1−xAs i bufora z arsenku galu. Caªo±¢ wzrastaªa na podªo»u
z arsenku galu GaAs w kierunku [001]. Warstwa tlenku zostaªa dobrana w ten sposób, aby
umo»liwi¢ przyªo»enie do bramki napi¦cia ±12V (15V ), co jest równowa»ne przyªo»onemu
polu elektrycznemu o warto±ci EG = VG/d okoªo 3 − 4MV cm−1 [90]. Wcze±niejsze próby
manipulowania temperatur¡ Curie za pomoc¡ zewn¦trznego pola [91], [92] u±wiadomiªy zna-
cz¡cy wpªyw szeroko±ci kanaªu tranzystora FET oraz wyboru tlenku na mo»liwo±¢ zmiany
TC . Pomiary wykonane na grupie tranzystorów z kanaªem (Ga,Mn)As o szeroko±ci 3.5, 4, 4.5,
5 nm pokazaªy najwi¦ksz¡ ∆TC równ¡ 15K (liczon¡ jako ró»nica pomi¦dzy warto±ci¡ TC dla
5 MV/cm a -5 MV/cm) w przypadku tranzystora z 3.5 nanometrowym kanaªem (rys. 3.3)
[92]. Zaªo»ono jednorodny rozkªad no±ników. Obliczenia zostaªy wykonane w temperaturze
Rysunek 3.4: Wyznaczony za pomoc¡ nextnano3 schemat ukªadu pasm struktury FET z 3.5 nm
kanaªem (Ga,Mn)As. Kolorem czarnym oznaczono pasmo przewodnictwa, czerwonym walencyjne, na-
tomiast lini¡ przerywan¡ poziom Fermiego EF .
35 K. Rysunek 3.4 przedstawia schemat opisanej struktury bez przyªo»onego napi¦cia. Stany
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powierzchniowe w GaAs powoduj¡ znany efekt 'przypi¦cia' (ang. Fermi level pinning) po-
ziomu Fermiego w okolicy ±rodka przerwy energetycznej GaAs, co daje widoczne przechylenie
struktury. Ponadto poziom Fermiego (oznaczony tutaj czarn¡ lini¡ przerywan¡) umieszczony
zostaª gª¦boko w pa±mie walencyjnym (Ga,Mn)As.
3.2.1 Rola stanów powierzchniowych na interfejsie (Ga,Mn)As/tlenek
Zmniejszanie przyrz¡dów póªprzewodnikowych powoduje, i» coraz wi¦kszy wpªyw na za-
chodz¡ce w nich procesy fizyczne ma powierzchnia buduj¡cych je elementów. Powierzchnia
ograniczaj¡ca próbk¦ zakªóca periodyczno±¢ sieci krystalicznej powoduj¡c powstawanie dys-
kretnych stanów, które nie s¡ dost¦pne dla krysztaªu obj¦to±ciowego. Rzeczywiste powierzch-
nie ciaª staªych zazwyczaj posiadaj¡ na powierzchni zewn¦trznej warstw¦ adsorbowanych ato-
mów oraz cz¡stek domieszkowych, skutkiem czego wªa±ciwo±ci fizyczne powierzchni s¡ ró»ne
od wªa±ciwo±ci samego krysztaªu oraz pojawiaj¡ si¦ dyskretne poziomy energetyczne w obsza-
rze przerwy wzbronionej: stany powierzchniowe lub poziomy Tamma [88]. Poziomy powierzch-
niowe mog¡ speªnia¢ funkcje donorów, akceptorów lub centrum rekombinacji. I.Y. Tamm w
1932 roku [89] wykazaª teoretycznie istnienie stanów powierzchniowych. Naukowiec udowod-
niª, i» wszystkie dozwolone poziomy energetyczne w nieograniczonym krysztale wyst¦puj¡
tak»e w krysztale ograniczonym (sko«czonym), przy czym przerwanie sieci krystalicznej wy-
woªuje powstawanie dodatkowych dyskretnych poziomów w przerwie energetycznej. Te ostat-
nie spowodowane s¡ zaburzeniem wywoªanym powstaª¡ powierzchni¡. Ponadto funkcje falowe
elektronów zajmuj¡cych stany powierzchniowe bardzo szybko zanikaj¡ podczas oddalania si¦
od powierzchni. St¡d wniosek, i» elektrony okupuj¡ce te stany lokalizuj¡ si¦ na powierzchni
krysztaªu. Stany powierzchniowe s¡ ¹ródªem nieskompensowanego ªadunku oraz powoduj¡
przypi¦cie poziomu Fermiego w poªowie przerwy wzbronionej. Niestety g¦sto±¢ stanów po-
wierzchniowych oraz kompensacja s¡ nam nieznane, dlatego koncentracja stanów powierzch-
niowych Ni, a tak»e koncentracja akceptorów NA w (Ga,Mn)As zostaªy potraktowane jako
parametry dopasowania pozwalaj¡ce uzyska¢ »¡dane g¦sto±ci dziur p(z).
Potencjalny wpªyw ªadunków powierzchniowych na interfejsie (Ga,Mn)As/tlenek na ana-
lizowan¡ struktur¦ FET z kanaªem (Ga,Mn)As-owym obrazuje rysunek 3.5. Przedstawione s¡
tam krzywe g¦sto±ci dziur w funkcji przyªo»onego do bramki napi¦cia w kanale FET w przy-
padku, gdy uwzgl¦dniono obecno±¢ stanów powierzchniowych na styku tlenku i (Ga,Mn)As-
u (rys. 3.5 a) oraz przy zaniedbaniu ich istnienia. Mo»emy zaobserwowa¢ widoczny wpªyw
tego zjawiska na otrzymane wyniki. Przede wszystkim g¦sto±ci dziur dla odpowiednich napi¦¢
zmniejszyªy o okoªo poªow¦ swoj¡ warto±¢, gdy zaªo»ymy wyst¦powanie ªadunków powierzch-
niowych. Zjawisko to wpªywa w sposób istotny na warto±ci TC , poniewa» obliczana pó¹niej
temperatura Curie zale»y wprost proporcjonalnie od g¦sto±ci dziur w warstwie póªmagnetycz-
nego póªprzewodnika. Obecno±¢ stanów powierzchniowych zostaªa zamodelowana za pomoc¡
cienkiej 1 nm warstwy tlenku domieszkowanej silnie na typ n.
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Rysunek 3.5: G¦sto±ci dziur dla struktury FET w przypadku wyst¦powania stanów powierzchniowych
(a) oraz bez uwzgl¦dnienia ich wpªywu na badan¡ struktur¦ (b).
3.2.2 Metoda wyznaczania temperatury Curie oraz namagnesowania
Pierwszym krokiem prowadz¡cym do znalezienia zale»no±ci TC(VG) dla struktury FET z
kanaªem (Ga,Mn)As jest wyznaczenie g¦sto±ci dziur w badanym ukªadzie wzdªu» osi wzrostu
z. Zostaªo to wykonane za pomoc¡ pakietu numerycznego nextnano3 [32] z u»yciem przybli-
»enia Thomasa-Fermiego. Dzi¦ki temu, »e w (Ga,Mn)As ±rednia droga swobodna no±ników
jest krótsza ni» szeroko±¢ kanaªu, mo»emy zastosowa¢ wªa±nie to klasyczne podej±cie, gdy»
kwantyzacja nie ma miejsca. Jak wspomniano wcze±niej, g¦sto±¢ stanów powierzchniowych
czy kompensacja s¡ nieznane. Dlatego koncentracja stanów powierzchniowych Ni oraz ak-
ceptorów NA w (Ga,Mn)As zostaªy potraktowane jako parametry dopasowania pozwalaj¡ce
wyznaczy¢ po»¡dane g¦sto±ci dziur p(z) daj¡ce zgodne z wynikami do±wiadczalnymi warto±ci
ilorazu namagnesowania nasycenia dla danego napi¦cia VG i namagnesowania nasycenia dla
VG = 0V (msat(VG)/msat(0)).
Zgodnie z modelem p-d Zenera [78] temperatura Curie dla badanego ukªadu z cienk¡
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warstw¡ (Ga,Mn)As mo»e zosta¢ opisana formuª¡:
TC(VG) =
∫
dz TC
[
p(z), xeff
]
·
∫
dz p2(z)/ρ2
(
p(z)
)2
, (3.1)
która ostatecznie przybiera posta¢:
TC = S(S + 1) · xeff ·N0AFβ2ρ2(p(z))/
(
12kBLW (p(z))
)
, (3.2)
przy:
S = 5/2
xeff - efektywna koncentracja manganu w warstwie (Ga,Mn)As
AF - parametr Fermiego, AF = 1.2
ρ2
(
p(z)
)
- g¦sto±¢ stanów
kB - staªa Boltzmanna
β - caªka oddziaªywania wymiennego p-d, β(Ga,Mn)As = −0.054 eV nm3,
LW - efektywna szeroko±¢ kanaªu w strukturze FET (czyli szeroko±¢ cz¦±ci kanaªu rzeczywi±cie
zajmowanej przez no±niki).
Efektywna koncentracja manganu xeff zostaªa wyznaczona po odj¦ciu od pocz¡tkowej war-
to±ci x tych jonów, które nie bior¡ udziaªu w oddziaªywaniu wymiennym (xi):
xeff = x− xi,
xi =
(
x− NA
N0
)
/3,
gdzie xi to koncentracja jonów w poªo»eniach mi¦dzyw¦zªowych nieuczestnicz¡cych w od-
dziaªywaniu wymiennym p-d, natomiast N0 to koncentracja Mn w kationowych poªo»eniach
w¦zªowych.
Chc¡c obliczy¢ temperatur¦ Curie jako funkcj¦ przyªo»onego napi¦cia bramki VG, nale»y
zastanowi¢ si¦ nad sposobem wyznaczenia g¦sto±ci dziur p(z) (przy danym VG), która w tym
przypadku nie jest staªa i zale»y od poªo»enia. Zamiast wybrania najwi¦kszej warto±ci p(z)
dla danego VG, u»yta zostaªa ±rednia warto±¢ g¦sto±ci dziur w obszarze, dla którego p(z) > 0:
pav = p2 =
∫
p(z)/∆z dz.
Caªkowanie zostaªo wykonane po obszarze ∆z. Jest to obszar materiaªu (Ga,Mn)As oraz
warstwy GaAs (jak wida¢ na rysunku 3.6 dziury gromadz¡ si¦ jedynie w tym obszarze).
G¦sto±¢ dziur zostaªa wyznaczona w jednostkach cm−3.
Odwrotn¡ warto±¢ efektywnej szeroko±ci kanaªu mo»na obliczy¢ zgodnie z przepisem:
1/Lw(VG) =
∫ zf
z0
dz p(z)2/p22, (3.3)
natomiast g¦sto±ci p2 oraz ρ2 (g¦sto±¢ stanów) zdefiniowane s¡ nast¦puj¡co:
p2(VG) =
∫ zf+dGaAs
z0
p(z)dz, (3.4)
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ρ2(VG) =
∣∣∣ ∂p2
∂EF
∣∣∣. (3.5)
Tak jak wspomniane zostaªo powy»ej, do wyznaczenia g¦sto±ci dziur zastosowano przybli»enie
Thomasa-Fermiego, zgodnie z którym:
p(z) = NCF1/2
(−EF − EV
kT
)
, (3.6)
gdzie: F1/2
(
−EF−EV
kT
)
to caªka Fermiego, natomiast staªa NC = g· 18pi3/2 (2m
∗
}2 )
3/2(kT )3/2.
Wyznaczeniu zale»no±ci namagnesowania nasycenia (ang. areal saturation magnetisation) mS
jako funkcji napi¦cia bramki VG posªu»yªa zale»no±¢:
mS(VG) = gµBxeff ′N0S(zf − zm), (3.7)
gdy zm jest poªo»eniem, w który g¦sto±¢ dziur przyjmuje warto±¢ p(z) = pm = 5× 1019cm−3.
Jak wynika z powy»szych formuª TC(VG) oraz mS(VG) w znacz¡cy sposób zale»¡ od g¦sto±ci
dziur w kanale (Ga, Mn)As. Wskazuje to kierunek jaki nale»y obra¢, aby móc manipulowa¢
tymi wielko±ciami przykªadaj¡c do uªadu zewn¦trzne pole elektryczne. Wpªywaj¡c na p(z)
uzyskujemy kontrol¦ nad faz¡ magnetyczn¡.
3.3 Wyniki modelowania oraz porównane z danymi ekspery-
mentalnymi
W celu znalezienia zale»no±ci temperatury Curie oraz namagnesowania od przyªo»onego
napi¦cia bramki nale»y w pierwszej kolejno±ci wyznaczy¢ g¦sto±ci dziur w zale»no±ci od te-
go» napi¦cia. Te profile g¦sto±ci dziur, dla napi¦¢ przyªo»onych do bramki struktury FET z
zakresu ±12V , przedstawione na rysunku 3.6, zostaªy otrzymane z przybli»enia Thomasa-
Fermiego za pomoc¡ pakietu numerycznego nextnano3. Wªa±nie klasyczne podej±cie do pro-
blemu wydaje si¦ by¢ jak najbardziej poprawne, je±li (pami¦taj¡c o nieporz¡dku zachodz¡cym
materiale (Ga,Mn)As) zauwa»ymy, i» ±rednia droga swobodna no±ników jest mniejsza od sze-
roko±ci kanaªu d oraz d  L (dªugo±ci koherencji), a to powoduje rozmazanie kwantyzacji i
~k‖ (wektor lateralny, czyli w pªaszczy¹nie prostopadªej do kierunku wzrostu struktury) nie
jest zachowane. Nast¦puje poszerzenie stopni w przypadku dwuwymiarowej g¦sto±ci stanów
(DOS) spowodowane rozpraszaniem.
Poniewa» g¦sto±¢ stanów powierzchniowych na styku tlenku i (Ga,Mn)As jest nieznana,
jak równie» stopie« kompensacji, koncentracja stanów powierzchniowych Ni oraz koncentra-
cja akceptorów manganowych NA w kanale zostaªy potraktowane jako parametry dopasowa-
nia, które pozwoliªy znale¹¢ takie p(z), aby odwzorowa¢ eksperymentalne TC(VG) i msat(VG)
otrzymane dzi¦ki uprzejmo±ci T. Dietla oraz M. Sawickiego z IF PAN.
Wmateriale (Ga,Mn)As kompensacja zachodzi poprzez tworzenie si¦ podwójnych donorów
w poªo»eniach mi¦dzyw¦zªowych, których koncentracja wynosi xIN0 = (xN0−NA)/3. Zgodnie
z eksperymentalnymi [99] oraz teoretycznymi [100] wynikami nie wchodz¡ one w skªad spinów
dziur, st¡d xeff = x− xI .
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Rysunek 3.6: Profile g¦sto±ci dziur w funkcji przyªo»onego do bramki FET napi¦cia.
3.3.1 Analiza zale»no±ci temperatury Curie oraz namagnesowania od przy-
ªo»onego do struktury napi¦cia
Podczas prób wyznaczania TC nale»aªo wzi¡¢ pod uwag¦ oraz przeanalizowa¢ wpªyw wielu
czynników, nie tylko wpªyw stanów powierzchniowych, czy szeroko±ci kanaªu, ale równie»
wielko±¢ nieci¡gªo±ci pasm pomi¦dzy (Ga,Mn)As a arsenkiem galu. Rysunek 3.7 przedstawia
Rysunek 3.7: Zale»no±¢ TC od nieci¡gªo±ci energii pasm walencyjnych pomi¦dzy warstwami
(Ga,Mn)As oraz GaAs dla struktury FET (T= 35 K).
wyniki oblicze« dla trzech ró»nych warto±ci VBO (ang. valence band offset, nieci¡gªo±¢ pa-
sma walencyjnego) 0.05 eV, 0.06 eV oraz 0.07 eV (dla parametrów NA = 1.5 × 1020cm−3,
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NI = 1×1020cm−3). Obserwuj¡c zale»no±¢ TC(VG)/TC(0V ) mo»na zauwa»y¢, i» zmiana war-
to±ci VBO wywiera raczej niewielki wpªyw na temperatur¦ Curie.
Próba dopasowania warto±ci absolutnych TC(VG) oraz msat(VG) daªa zmniejszone warto-
±ci skªadu manganu, oddzielne dla TC : xeff = 0.028 oraz namagnesowania x′eff = 0.017,
je±li przyjmiemy N0 = 2.21 × 1020cm−3. Wyznaczona do±wiadczalnie warto±¢ NA wynosi
Rysunek 3.8: Porównanie wyników TC dla napi¦¢ z zakresu ±12V otrzymanych teoretycznie (ró»owe
kule) oraz eksperymentalnie (fioletowe kwadraty).
2× 1020cm−3, wtedy xI = 0.02, co daje warto±¢ xeff = 0.05 (wida¢ zredukowanie tej warto-
±ci, zwªaszcza w stosunku do x′eff potrzebnego do wyznaczeniamsat(VG)). Wykres 3.8 ilustruje
zale»no±¢ temperatury Curie, dla badanej struktury FET z cienkim kanaªem (Ga,Mn)A, od
przyªo»onego do bramki napi¦cia VG. Wyniki teoretyczne (ró»owe kule) porównane zostaªy z
oznaczonymi kolorem fioletowym (kwadraty) rezultatami do±wiadczalnymi. Wida¢ podobne
zachowanie tych dwóch krzywych, przy czym teoria przewiduje nieco mniejsze zmiany TC po-
mi¦dzy kra«cowymi warto±ciami napi¦cia VG ±12V . W przypadku danych do±wiadczalnych
warto±¢ TC wzrosªa, po przyªo»eniu napi¦cia VG = −12V do bramki, a» do 41 K z pocz¡t-
kowej warto±ci 34 K (przy VG = 0V ). Jak wida¢ na przedstawionych wykresach, przyªo»enie
dodatniego napi¦cia bramki zmniejsza ilo±¢ dziur w kanale (Ga,Mn)A, co równocze±nie ma
znacz¡cy wpªyw na temperatur¦ Curie obni»aj¡c j¡ do wspomnianych 24 K. Wynika st¡d,
»e zmiana ∆TC wynosi 17 K, a wi¦c mo»emy zmienia¢ warto±¢ tej krytycznej temperatury
o 50 %. Wynik teoretycznego modelowania przewiduje nieco mniejsze zmiany temperatury
Curie, a mianowicie TC zwi¦ksza sw¡ warto±¢ z pocz¡tkowych 20 K (VG = 0V ) do 30 K, je±li
przyªo»ymy ujemne napi¦cie do bramki struktur FET równe -12 V, a zmniejsza j¡ do 13.2 K
przy napi¦ciu VG = 12V . Ostatecznie przewidywania teoretyczne daj¡ zmian¦ ∆TC = 16.8K,
a wi¦c otrzymano bardzo podobn¡ do wynikaj¡cej z do±wiadczalnych danych zmian¦ tempe-
ratury Curie.
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Rysunek 3.9: Porównanie wyników msat dla napi¦¢ z zakresu ±12V otrzymanych teoretycznie (ró»owe
kule) oraz eksperymentalnie (fioletowe kwadraty).
Na rysunku 3.9 przedstawiona zostaªa zale»no±¢ namagnesowania msat od napi¦cia VG.
Obliczenia teoretyczne w bardzo dobrym stopniu opisuj¡ wyniki do±wiadczalne. Wykre±lona
zale»no±¢ msat(VG)/msat(0) = ∆z(VG)/∆z(0) (gdzie ∆z(VG) to szeroko±¢ cz¦±ci kanaªu zaj-
mowanego przez dziury) prawie idealnie pokrywa si¦ z krzyw¡ wykre±lon¡ z danych eks-
perymentalnych. Rozpatrywanie przypadków z ró»nymi warto±ciami NA oraz NI pozwala
wnioskowa¢, i» zmniejszenie ilo±ci stanów powierzchniowych pozwoli w wi¦kszym stopniu
Rysunek 3.10: Testowanie konsystencji i poprawno±ci oblicze«
teoretycznych poprzez sprawdzanie zasady zachowania ªadunku w
ukªadzie. Wykres przedstawia ªadunek kondensatora jakim jest ba-
dany ukªad tranzystorowy w funkcji napi¦cia bramki policzony z
relacji elektrostatyki (Q1) oraz poprzez zsumowanie wszystkich ªa-
dunków w ukªadzie (Q2). W idealnym przypadku wielko±ci Q1 i Q2
powinny by¢ identyczne.
kontrolowa¢ i sterowa¢ g¦sto-
±ci¡ dziur w celu uzyskania
wi¦kszych zmian temperatury
Curie. W celu kontrolowania
poprawno±ci wyników TC oraz
mS otrzymanych w modelu
pola ±redniego, podczas obli-
cze« wykonywane zostaªy ra-
chunki sprawdzaj¡ce zasad¦
zachowania ªadunku w bada-
nej strukturze, któr¡ mo»emy
potraktowa¢ jako kondensator.
Obliczenia zostaªy wykonane
w nast¦puj¡cy sposób: z jed-
nej strony liczymy ªadunek ko-
rzystaj¡c z definicji pojemno-
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±ci kondensatora:
Q1 = C · VG, (3.8)
drugi sposób polega na zsumowaniu ªadunku wszystkich no±ników:
Q2 = (ps −NA · dk +NI · dp), (3.9)
gdzie:
C- pojemno±¢ kondensatora, w rozpatrywanym przypadku C = 247.8 nF (przy zaªo»onej
przenikalno±ci elektrycznej tlenku ε=10.64),
VG- warto±¢ napi¦cia przyªo»onego do bramki ukªadu,
ps- powierzchniowa g¦sto±¢ dziur,
dp, dk- to odpowiednio szeroko±¢ warstwy imituj¡cej warstw¦ z ªadunkami powierzchniowymi
oraz warstwy kanaªu.
Jest to skuteczny sposób sprawdzenia czy w przeprowadzanych symulacjach zasada zachowa-
nia ªadunku jest speªniona.
W przeprowadzonym eksperymencie dla FET [90], w czasie schªadzania w obecno±ci pola
magnetycznego, zostaªa zaobserwowana obecno±¢ podwy»szonego (w stosunku do ms- sponta-
niczny moment magnetyczny) niskotemperaturowego sygnaªu magnetycznego (ang. magnetic
remament signal). Ten dodatkowy wkªad widoczny jest poni»ej pewnej charakterystycznej
temperatury Tσ < TC i jego zachowanie jest podobne do zachowania grupy magnetycznych
nanocz¡stek (zupeªnie ró»ne ni» ms), które posiada wªa±ciwo±ci odpowiadaj¡ce ferromagne-
tykom). Zostaª on nazwany supermagnetic-like moment, natomiast (Tσ) odpowiednio tempe-
ratur¡ blokowania.
Zgodnie z publikacjami [78], [100], na ferromagnetyzm wywoªany przez no±niki mocno
wpªywa wyst¦powanie przej±cia metal-izolator (MIT). Zwi¡zane z tym istnienie krytycznych
fluktuacji w lokalnej g¦sto±ci stanów powoduje ªamanie ci¡gªo±ci przestrzennej porz¡dku ferro-
magnetycznego i prowadzi do separacji fazowych w skali nano (wskazywaªy na to magnetyczny
dychroizm w zakresie promieniowania rentgenowskiego w (Ga,Mn)As (x-ray magnetic dichro-
ism) [107]).
Opisany model mo»e by¢ stosowany równie» do grubszych warstw DMS. Warstwa bez no-
±ników w pobli»u interfejsu powoduje, podobn¡ do supermagnetyczej, faz¦ niezale»nie od gru-
bo±ci póªprzewodnika póªmagnetycznego. Podobnie, je±li dowolnej szeroko±ci warstwa b¦dzie
w MIT (z powodu obni»enia xeff ), lokalizacja no±ników wpªynie na jej wªa±ciwo±ci magne-
tyczne. Z drugiej strony ferromagnetyczne charakterystyki nie wykazuj¡ krytycznego zacho-
wania w pobli»u MIT. St¡d wniosek, »e faza porz¡dku ferromagnetycznego jest utrzymywana
tylko lokalnie, lecz mimo to TC jest w sposób zadowalaj¡cy opisana modelem Zenera p-d.
Zmniejszanie dªugo±ci korelacji (w tym przypadku odpowiadaj¡cej ±redniej dªugo±ci korelacji)
sprowadza temperatury blokowania do zera, wi¦c nie obserwuje si¦ »adnego momentu magne-
tycznego przy braku pola magnetycznego w temperaturach ró»nych od zera.
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Przedstawiona zostaªa metoda pozwalaj¡ca na teoretyczny opis zmian namagnesowania
oraz temperatury Curie za pomoc¡ pola elektrycznego w strukturach MOS. Rozwa»ania po-
kazuj¡, i» wystarczy zastosowa¢ klasyczne podej±cie w celu otrzymania g¦sto±ci dziur dla
ró»nych napi¦¢ bramki, a mo»liwe jest otrzymanie wyników TC i msat pozwalaj¡cych bardzo
dobrze porówna¢ si¦ z eksperymentalnymi. Do znalezienia TC(VG) oraz msat(VG) zastosowany
zostaª model Zenera p-d, który w bardzo dobry sposób opisuje otrzymane wyniki do±wiad-
czalne, co byªo celem pracy. Nale»y pami¦ta¢ o obecno±ci stanów donorowych na interfejsie
pomi¦dzy warstwami tlenku i (Ga,Mn)As. Stany powierzchniowe zmniejszaj¡ w znacznym
stopniu g¦sto±¢ dziur w warstwie póªprzewodnika póªmagnetycznego, dlatego wa»nym wnio-
skiem wynikaj¡cym z tych symulacji jest potrzeba zmniejszenia ich ilo±ci, co pozwoli na wi¦k-
sze manipulowanie g¦sto±ciami dziur dla ró»nych napi¦¢ VG, a co za tym stoi temperatur¡
Curie. Zwi¦kszenie warto±ci temperatury Curie pozwoliªoby na zastosowanie póªprzewodnika
(Ga,Mn)As w przyrz¡dach elektronicznych codziennego u»ytku.
3.4 Obliczenia kwantowe: model ~k ·~p rozszerzony o oddziaªywa-
nie wymienne
W niniejszym rozdziale przedstawimy opis dyskutowanej struktury tranzystorowej z war-
stw¡ (Ga,Mn)As oparty na podej±ciu czysto kwantowo-mechanicznym, tzn. zaniedbuj¡cym
efekty rozpraszania no±ników prowadz¡ce do niezachowania warto±ci k‖. Poprzez porównanie
wyników teoretycznych osi¡gni¦tych stosuj¡c oba podej±cia (semiklasyczne i czysto kwantowe)
z wynikami eksperymentalnymi b¦dziemy mogli uzyska¢ gª¦bszy wgl¡d w intryguj¡c¡ fizyk¦
tego ukªadu. W opisie kwantowo-mechanicznym struktura elektronowa pasm walencyjnych b¦-
dzie otrzymana na podstawie modelu 6× 6 ~k · ~p z uwzgl¦dnionym oddziaªywaniem p-d. Nasz¡
dyskusj¦ rozpoczynamy od pokazania wpªywu oddziaªywania wymiennego p-d na struktur¦
elektronow¡ 'rozcie«czonego' póªprzewodnika magnetycznego.
3.4.1 Wpªyw oddziaªywania wymiennego p-d na struktur¦ elektronow¡
studni kwantowej
Pierwszym wybranym przez nas obiektem pozwalaj¡cym na przetestowanie wpªywu od-
dziaªywania wymiennego p-d na struktur¦ elektronow¡ ukªadu jest studnia kwantowa
(Ga,Mn)As. Wykres 3.11 przedstawia funkcje falowe (a dokªadniej kwadraty tych funkcji fa-
lowych) dla 3 nm-owej studni (Ga,Mn)As z szerokimi 20 nm barierami AlAs. Caªy ukªad
jest niedomieszkowany intencjonalnie. Grub¡ czarn¡ lini¡ zaznaczony zostaª ksztaªt pasma
walencyjnego, natomiast poziom Fermiego jest staªy przyjmuje warto±¢ EF = 0V w stanie
równowagowym. Obliczenia zostaªy wykonane metod¡ 6×6 ~k ·~p. Po lewej stronie (rys. 3.11 a)
widoczne s¡ wyniki otrzymane po diagonalizacji Hamiltonianu bez uwzgl¦dnienia oddziaªywa-
nia wymiennego, natomiast po prawej z dodanym oddziaªywaniem wymiennym p-d. Kwadraty
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Rysunek 3.11: Porównanie funkcji falowych dla dziur dla 3 nm studni kwantowej (Ga,Mn)As umiesz-
czonej pomi¦dzy barierami z AlAs obliczonych metod¡ 6 × 6 ~k · ~p: a) bez oddziaªywania wymiennego
p-d, b) z uwzgl¦dnieniem Hamiltonianu oddziaªywania wymiennego p-d (|BG| = 30meV ). Czarnym
kolorem zaznaczono przebieg pasma walencyjnego.
funkcji falowych zostaªy przesuni¦te o odpowiednie warto±ci energii wªasnych. Widoczne jest
rozszczepienie spinowe, wywoªane oddziaªywaniem wymiennym, zdegenerowanych wcze±niej
stanów. Obliczenia zostaªy wykonane dla studni, w której g¦sto±¢ dziur wynosi 2.5×1020 cm−3,
natomiast parametr rozszczepienia |BG| = 30meV , a T=35 K. Na wykresie 3.12 przedsta-
wione zostaªy krzywe g¦sto±ci dziur w analizowanej studni kwantowej otrzymane we wspo-
mnianych wcze±niej modelu 6 × 6 ~k · ~p, w którym dodano Hamiltonian Hp−d. Lini¡ czarn¡
oznaczono wynik otrzymany bez uwzgl¦dnienia oddziaªywania wymiennego p-d, z kolei szar¡
rezultat modelowania wª¡czaj¡cego to oddziaªywanie do oblicze«. Widoczne s¡ niewielkie ró»-
nice w wynikach p(z) dla tych dwóch modeli.
3.4.2 Obliczenia kwantowe dla struktury struktury FET
Rachunki zostaªy wykonane za pomoc¡ pakietu numerycznego nextnano3, w którym
kod zostaª rozszerzony o mo»liwo±¢ dodania Hamiltonianu oddziaªywania wymiennego p-
d. Staªe Luttingera oraz ∆so dla póªprzewodników GaAs oraz AlAs u»yte podczas wyko-
nywania oblicze« znajduj¡ si¦ w tabeli 3.1. Pierwszym etapem oblicze« byªo wyznaczenie
potencjaªu elektrostatycznego oraz poziomu Fermiego poprzez rozwi¡zanie równania Pois-
sona. Nast¦pny krok polegaª na wczytaniu tych warto±ci i rozwi¡zaniu równania Schrödin-
gera. W ten sposób otrzymujemy struktur¦ elektronow¡ interesuj¡cego nas ukªadu FET z 3.5
nm kanaªem, a przede wszystkim g¦sto±ci dziur dla ró»nych warto±ci napi¦cia bramki roz-
patrywanej struktury. Krzywe przedstawiaj¡ce g¦sto±ci dziur wyznaczone za pomoc¡ metody
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Rysunek 3.12: Zestawienie g¦sto±ci dziur dla 3 nm studni umieszczonej pomi¦dzy barierami z AlAs
obliczonych metod¡ 6×6~k ·~p: a) bez oddziaªywania wymiennego p-d (czarna linia), b) z uwzgl¦dnieniem
Hamiltonianu oddziaªywania wymiennego p-d (linia szara).
~k · ~p (rys. 3.14 a) w znacznym stopniu ró»ni¡ si¦ od g¦sto±ci otrzymanych klasycznie (rys.
3.14 b) nie tylko ilo±ciowo, ale równie» jako±ciowo. Obliczenia wykonano dla heterostruktury,
Rysunek 3.13: Scaªkowana g¦sto±¢ dziur w funkcji przyªo»o-
nego do bramki FET napi¦cia. Struktura z 3.5 nm kanaªem
(Ga,Mn)As domieszkowanym na typ p.
w której kanaª (Ga,Mn)As domiesz-
kowany jest na typ p (NA = 2 ×
1020cm−3, natomiast NI = 1.5 ×
1020cm−3).Zale»no±ci p(z) otrzy-
mane metod¡ 6 × 6~k · ~p dla ró»-
nych przyªo»onych napi¦¢ z zakresu
±12V ukªadaj¡ si¦ bardzo bli-
sko siebie. Poniewa» funkcje falowe
dziur nie s¡ zlokalizowane jedy-
nie w obszarze studni (Ga,Mn)As,
a wyciekaj¡ równie» do obszaru
GaAs, g¦sto±ci p(z) zachowuj¡ si¦
podobnie. Porównuj¡c krzywe p(z)
(rys.3.14) oraz scaªkowane g¦sto±ci
dziur p2(VG)/p2(Vg = 0V ) (rys.
3.13) otrzymane za pomoc¡ przybli»enia Thomasa-Fermiego oraz metod¡ 6 × 6 ~k · ~p mo-
»emy zauwa»y¢, i» kwantowe g¦sto±ci zmieniaj¡ si¦ pod wpªywem przyªo»onego do bramki
napi¦cia VG bardzo podobnie do 'klasycznych' g¦sto±ci o obszarze dodatnich VG, natomiast
zale»¡ znacznie sªabiej od VG ni» 'klasyczne' g¦sto±ci w obszarze ujemnych napi¦¢ na bramce.
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Rysunek 3.14: G¦sto±ci dziur dla struktury FET otrzymane za pomoc¡ metody ~k · ~p dla pasma wa-
lencyjnego (a) oraz klasycznego wyra»enia na g¦sto±¢ Thomasa-Fermiego (b).
Kolejny wykres ilustruje warto±ci odwrotnej efektywnej szeroko±ci kanaªu FET dla napi¦¢
Rysunek 3.15: Odwrotno±¢ efektywnej szeroko±ci kanaªu struktury FET z kanaªem (Ga,Mn)As wy-
znaczona klasycznie (czarne romby) oraz kwantowo metod¡ ~k · ~p (szare sze±ciok¡ty).
±12V oraz dla rozpatrywanych podej±¢: klasycznego oraz kwantowego (rys. 3.15). Widoczna
sªaba zale»no±¢ 1/LW od VG w przypadku wyników otrzymanych metod¡ ~k ·~p mocno wpªywa
na interesuj¡c¡ nas temperatur¦ Curie (rys. 3.16). Klasyczne podej±cie daje do±¢ du»e zmiany
efektywnej szeroko±ci kanaªu (od 2.38 nm dla 12 V do 3.53 nm dla -12 V), natomiast obli-
czenia kwantowe dla tych samych napi¦¢ daj¡ zmian¦ odpowiednio od 6.73 nm do 6.84 nm
(∆LW = 0.11 nm). Ostatecznie zestawienie wyznaczonej temperatury Curie (wykres 3.16) w
podej±ciu klasycznym oraz kwantowym pokazuje, i» w tym pierwszym przypadku zmiany TC
s¡ wi¦ksze i bardziej regularne. Obliczenia kwantowe daj¡ niewielkie zmiany TC przy przy-
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Rysunek 3.16: Temperatura Curie dla FET z (Ga,Mn)As wyznaczona za pomoc¡ dwóch modeli:
klasycznego oraz kwantowego. Czarnymi kwadratami oznaczono wyniki otrzymane klasycznie metod¡
Thomasa-Fermiego, natomiast szarymi kropkami otrzymane metod¡ ~k · ~p
Tablica 3.1: Staªe Luttingera dla materiaªów GaAs oraz AlAs [45]
GaAs AlAs
γ1 6.98 3.76
γ2 2.06 0.82
γ3 2.93 1.42
∆0 [eV ] 0.341 0.28
ªo»eniu napi¦cia ujemnego, co jest wynikiem otrzymania prawie identycznych zale»no±ci p(z)
dla tych wªa±nie napi¦¢. Natomiast dla dodatnich napi¦¢ VG zakres zmian TC otrzymany w
opisie kwantowym jest wi¦kszy ni» w opisie klasycznym.
Analiza struktur FET z kanaªem z póªprzewodnika póªmagnetycznego zostaªa rozszerzona
o ukªad z kanaªem z materiaªu (In,Mn)As (rys. 3.17). Ten materiaª, obok (Ga,Mn)As jest
jednym z pierwszych badanych DMS-ów, wykazuje wi¦c zarówno wªa±ciwo±ci póªprzewodnika
jak i materiaªu ferrmagnetycznego [109]. Zale»aªo nam jedynie na pokazaniu zmian ∆TC , dla-
tego na wykresach 3.18 przedstawione zostaªy zale»no±ci (TC(VG)/TC(0V )) (gdy do bramki
FET przyªo»ono napi¦cie ±12V ). Struktura tranzystorowa zostaªa zbudowana z 38 nm war-
stwy tlenku, 3 lub 5 nm warstwy (In,Mn)As, na której zostaªy umieszczone 4 nm arsenku
indu, 30 nm Al0.2Ga0.8As oraz 30 nm GaAs. Modelowanie zostaªo wykonane w temperatu-
rze 35K. Rysunki przedstawiaj¡ wyniki otrzymane dla dwóch ró»nych szeroko±ci kanaªu: 3
oraz 5 nm. W podej±ciu kwantowym g¦sto±ci dziur p(z) wyznaczono metod¡ 6 × 6~k · ~p roz-
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Rysunek 3.17: Schematyczny ukªad materiaªów rozpatrywanego FET z 3 nm kanaªem z (In,Mn)As
(domieszka na typ p rz¦du 2× 1020 cm−3).
szerzon¡ o macierz oddziaªywania wymiennego Hp−d (|BG| = 0.4 eV ). Ponownie zaªo»ono
jednorodny rozkªad dziur w kanale, a materiaª (In,Mn)As zostaª domieszkowany na typ p na
poziomie 2 × 1020 cm−3. Energia Fermiego znajduje si¦ gª¦boko w pa±mie walencyjnym ma-
teriaªu (In,Mn)As. Dodatkowo zasymulowane zostaªy stany powierzchniowe pomi¦dzy war-
stw¡ tlenku a warstw¡ DMS-u. Kolorem czarnym zaznaczono wyniki otrzymane zgodnie z
podej±ciem klasycznym, natomiast zielonym- kwantowym. W obydwu przypadkach uzyskano
wi¦ksze zmiany TC w rezultatach pochodz¡cych z kwantowo-mechanicznego podej±cia. Wy-
nika to gªównie z zachowania otrzymanych dla ró»nych napi¦¢ bramki g¦sto±ci dziur. G¦sto±ci
p(z) wyznaczone metod¡ ~k · ~p dla skrajnych napi¦¢ (+12V , −12V ) zmieniaj¡ si¦ gwaªtownie,
podczas gdy dla warto±ci VG równych −6V, 0V, 6V maj¡ one bardzo podobne warto±ci rys.
3.19. Zupeªnie inaczej wygl¡daj¡ krzywe g¦sto±ci p(z) otrzymane klasycznie: zmiana napi¦cia
przyªo»onego do bramki zmienia w sposób widoczny p(z), krzywe nie grupuj¡ si¦, nie wyst¦-
puj¡ równie» nagªe, gwaªtowne zmiany. Przekªada si¦ to na ostateczny wynik oblicze« TC(VG),
gdzie w przypadku klasycznego podej±cia zmiany warto±ci temperatury Curie wynosz¡ okoªo
20% w dla VG = ±12V i s¡ do±¢ podobne dla napi¦¢ ujemnych oraz dodatnich. W przypadku
szerszego kanaªu wida¢ zdecydowanie mniejsz¡ zmian¦ TC przy przyªo»eniu napi¦¢ dodatnich.
Napi¦cie −12V powoduje w przypadku tej struktury pojawienie si¦ stanów Airy w obszarze
tlenku. Zgodnie z wynikami do±wiadczenia opisanego w tym rozdziale i przedstawionego w
artykule [90], to wªa±nie klasyczne podej±cie do problemu daje bli»sze rzeczywisto±ci rezultaty.
Poniewa» jednorodno±¢ struktury w pªaszczy¹nie nie jest zachowana, k‖ nie jest dobr¡ liczb¡
kwantow¡, wi¦c opis kwantowy nie jest w tym wypadku usprawiedliwiony i nie powinien by¢
stosowany.
Przedstawione w tym rozdziale wyniki wskazuj¡, »e opisy wpªywu zewn¦trznego pola elek-
trycznego na temperatur¦ Curie warstwy 'rozcie«czonego' póªprzewodnika magnetycznego w
podej±ciu 'klasycznym' i kwantowym s¡ podobne jako±ciowo niemniej ró»ni¡ si¦ ilo±ciowo.
Jakkolwiek w dyskutowanych dwóch przypadkach warstw (Ga,Mn)As i (In,Mn)As ilo±ciowe
ró»nice w przewidywaniach obu podej±¢ dla krzywych TC(VG) maj¡ troch¦ ró»ny charakter.
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Rysunek 3.18: Temperatura Curie dla struktury FET z kanaªem (In,Mn)As o szeroko±ciach 3 nm
(a) oraz 5 nm (b) wyznaczona za pomoc¡ modelu klasycznego (zielone kule) oraz kwantowego (czarne
romby).
Rysunek 3.19: G¦sto±ci dziur dla struktury FET z kanaªem (In,Mn)As o szeroko±ci 5 nm
otrzymane za pomoc¡ klasycznego wyra»enia na g¦sto±¢ Thomasa-Fermiego (a) oraz metody
~k · ~p (b).
W przypadku struktur FET z (Ga,Mn)As wydaje si¦, »e podej±cie klasyczne prowadzi do
lepszej zgodno±ci z eksperymentem. W ka»dym razie wydaje si¦, »e peªna teoria wpªywu pola
elektrycznego na TC warstw póªprzewodników magnetycznych (DMS) wymagaªaby mikrosko-
powego opisu efektów nieporz¡dku i rozpraszania prowadz¡cego do nie zachowania warto±ci
k‖. Oczywi±cie taki opis, je»eli mo»liwy, daleko wykracza poza cele niniejszej rozprawy.
3.4.3 Supersieci z warstw¡ póªprzewodnika póªmagnetycznego
Przejd¹my teraz do nieco innego zagadnienia. Jak zostaªo wspomniane nieco wcze±niej
w tym rozdziale, póªprzewodniki póªmagnetyczne wzbudziªy ogromne zaciekawienie w±ród
badaczy, a ich wªa±ciwo±ci skªoniªy wiele grup naukowych do intensywnych bada«. Ciekawe
wyniki otrzymano zarówno w przypadku pojedynczych jak i kilku warstw DMS umieszczonych
mi¦dzy warstwami póªprzewodnika niemagnetycznego ([110], [111], [112], [113]). Zauwa»one
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zostaªy takie zjawiska jak dyfuzja Mn w strukturach (Ga,Mn)As/GaAs do s¡siedniej warstwy
czy utrata wªa±ciwo±ci magnetycznych wraz ze zmian¡ szeroko±ci warstwy póªprzewodnika
póªmagnetycznego. Dyfuzja atomów manganu powoduje odchylenie obserwowanych wªa±ci-
wo±ci badanej SL od wªa±ciwo±ci idealnej struktury tego typu. Pomiary wykazaªy, i» nawet 20
% caªkowitej zawarto±ci Mn (rozpatrywano struktury z zawarto±ci¡ 1% oraz 5%) dyfunduje z
warstwy (Ga,Mn)As do warstwy arsenku galu [112]. To zjawisko jest znacz¡ce dla supersieci
krótkookresowych i mo»e wpªywa¢ na ich wªa±ciwo±ci.
W obecnym podrozdziale przedstawimy dwa przykªady supersieci zawieraj¡cych warstw¦
Rysunek 3.20: Struktura elektronowa dla SL Al0.2Ga0.8As/(Ga,Mn)As wyznaczonej metod¡
6× 6~k · ~p wzrastanej w kierunku [001]. Panele a), b), c) przedstawiaj¡ kwadraty funkcji falowych oraz
warto±ci odpowiadaj¡cych im energii wªasnych przy braku (a) oraz z uwzgl¦dnieniem Hamiltonianu
oddziaªywania wymiennego p-d (b, c) odpowiednio dla warto±ci parametru |BG| = 0.03 eV i |BG| =
0.01 eV . Czarn¡ lini¡ zazanczono przebieg pasma walencyjnego. Panele d, e, f przedstawiaj¡ dyspersj¦
E(kz).
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DMS (Ga,Mn)As. Przedyskutujemy krótkookresow¡ supersie¢ (Ga,Mn)As/Al0.2Ga0.8As o
szeroko±ci DMS równej 23 Å oraz barierze o szeroko±ci 28 Å oraz supersie¢ zªo»on¡ z tych
samych materiaªów, ale o wi¦kszej szeroko±ci warstwy DMS równej 33 Å oraz o szeroko±ci
bariery równej 28 Å. Porównamy te» struktur¦ pasmow¡ supersieci ze struktur¡ pasmow¡
pojedynczych studni kwantowych odpowiadaj¡cych komórce bazowej supersieci. Dyskusj¦
zaczynamy od supersieci krótkozasi¦gowej. Wykresy 3.20 a, b, c przedstawiaj¡ ksztaªt pa-
Rysunek 3.21: Porównanie struktury elektronowej dla SL Al0.2Ga0.8As/(Ga,Mn)As oraz QW
Al0.2Ga0.8As/(Ga,Mn)As/Al0.2Ga0.8As wyznaczonej metod¡ 6×6~k ·~p. Rysunki a), b), c), d) przed-
stawiaj¡ kwadraty funkcji falowych oraz warto±ci odpowiadaj¡cych im energii wªasnych dla studni
kwantowych (a, c) oraz supersieci (b, d) przy braku (a, b) oraz z uwzgl¦dnieniem Hamiltonianu od-
dziaªywania wymiennego p-d (c, d). Czarn¡ lini¡ zaznaczono przebieg pasma walencyjnego. Kolejne
rysunki przedstawiaj¡ g¦sto±ci dziur dla badanych struktur (e, f).
sma walencyjnego oraz kwadraty funkcji falowych dla supersieci póªprzewodnikowych typu
2.8nmAl0.2Ga0.8As/2.3nm (Ga,Mn)As/ 2.8nmAl0.2Ga0.8As (k‖ = 0, kz = 0). Warstwa
materiaªu (Ga,Mn)As zostaªa zasymulowana poprzez domieszkowanie na typ p o warto±ci
NA = 2 × 1020cm−3. Poziom Fermiego znajduje si¦ gª¦boko w pa±mie walencyjnym. Cz¦±¢
a) zostaªa otrzymana jako rezultat samouzgodnionego rozwi¡zania równa« Schrödingera oraz
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Poissona, w cz¦±ci b) oraz c) do Hamiltonianu 6× 6~k · ~p doª¡czono Hamiltonian oddziaªywa-
nia wymiennego p-d (przy |BG| = 0.03 eV oraz |BG| = 0.01 eV ). W wyniku oddziaªywania
wymiennego nast¡piªo rozszczepienie zdegenerowanych spinowo stanów dziurowych. Pierwszy
stan ci¦»ko dziurowy zostaª wypchni¦ty w stron¦ wy»szych energii, natomiast drugi w stron¦
ni»szych warto±ci tak, »e nie wida¢ go na wykresie. Je±li spojrze¢ na krzywe dyspersyjne z
rys. 3.20 d, e, f widoczne jest nie tylko rozszczepienie, ale i przemieszanie si¦ minipasm.
Na rysunkach 3.21 oraz 3.22 porównano struktur¦ elektronow¡ supersieci oraz studni kwan-
towej zbudowanej z warstw 28Å Al0.2Ga0.8As/33Å (Ga,Mn)As. Obliczenia zostaªy wykonane
w temperaturze 35 K metod¡ 6×6~k ·~p. Wykresy 3.21 a, b, c, d przedstawiaj¡ kwadraty funk-
cji falowych przesuni¦te o odpowiadaj¡ce im energie wªasne, czarn¡ lini¡ zaznaczono przebieg
pasma walencyjnego (VB). Zestawienie obok siebie wyników dla QW (a, b) oraz SL (c, d)
otrzymanych bez (a, c) oraz z uwzgl¦dnieniem Hamiltonianu opisuj¡cego oddziaªywanie wy-
mienne p-d (b, d) (~k‖ = 0, ~kz = 0) w sposób widoczny ukazuje wpªyw tego oddziaªywania na
stany w studni (Ga,Mn)As: przede wszystkim zdegenerowane pierwotnie stany zostaªy roz-
szczepione. Przyj¦ta warto±¢ parametru rozszczepienie |BG| jest równa 0.03 eV . Jak mo»na
Rysunek 3.22: Porównanie zale»no±ci dyspersyjnej dla SL Al0.2Ga0.8As/(Ga,Mn)As oraz QW
Al0.2Ga0.8As/(Ga,Mn)As/Al0.2Ga0.8As przy braku (a, b ) oraz z uwzgl¦dnieniem Hamiltonianu od-
dziaªywania wymiennego p-d (c, d).
zaobserwowa¢, w przypadku studni kwantowej stan pierwszy ci¦»ko-dziurowy (hh1) rozsz-
czepia si¦ nieznacznie, natomiast dla SL rozdzielenie tego samego stanu jest bardzo dobrze
widoczne. Podobnie jest na rysunkach przedstawiaj¡cych zale»no±¢ dyspersyjn¡ E(~k‖): rys.
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3.22 a, b, c, d. Tutaj zaobserwowa¢ mo»na sposób w jaki pasma przesuwaj¡ si¦ zmieniaj¡c
swoje poªo»enie. Rozseparowanie zdegenerowanych stanów oraz zmiany w ich poªo»eniu wpªy-
waj¡ na otrzymane kwantowo g¦sto±ci dziur (rys. 3.21 e, f).
Na koniec rozdziaªu chcieliby±my przedstawi¢ najwa»niejsze wnioski wynikaj¡ce z bada«
przeprowadzonych w ramach rozprawy. Przeprowadzone badania wskazuj¡, i» przyªo»enie na-
pi¦cia do bramki tranzystora FET z kanaªem (Ga,Mn)As daje mo»liwo±¢ sterowania ferroma-
gnetyzmem. Wyniki otrzymane klasycznie (z zastosowaniem teorii Zenera w przybli»eniu pola
±redniego) przy u»yciu przybli»enia Thomasa-Fermiego oraz metod¡ 6 × 6~k · ~p pokazuj¡, i»
podej±cie klasyczne jest jak najbardziej poprawne i daje rezultaty zgodne z eksperymental-
nymi danymi. Przy odpowiedniej ilo±ci domieszki Mn ferromagnetyzm wywoªany jest przez
zdelokalizowane lub sªabo zlokalizowane dziury, a manipuluj¡c napi¦ciem mo»emy wª¡cza¢
lub wyª¡cza¢ faz¦ magnetyczn¡ poprzez kontrol¦ ilo±ci dziur w kanale. Poniewa» w przypadku
struktury FET z kanaªem (Ga,Mn)As wektor ~k‖ nie jest zachowany, klasyczny model jest
poprawny i uzasadniony. Dzi¦ki temu uzyskuje si¦ mo»liwo±¢ modelowania skomplikowanego
zagadnienia za pomoc¡ do±¢ prostego modelu, co zostaªo potwierdzone w przedstawionym roz-
dziale. W przedstawionym rozdziale pokazane zostaªy równie» wyniki modelowania supersieci
oraz studni kwantowych z warstw¡ póªprzewodnika póªmagnetycznego (Ga,Mn)As. Struktura
elektronowa dla tych ukªadów zostaªa wyznaczona za pomoc¡ Hamiltonianu 6× 6~k · ~p posze-
rzonego o macierz oddziaªywania wymiennego p-d. Mo»liwo±¢ modelowania takich struktur
pozwala na przewidywanie ich wªa±ciwo±ci daj¡c szans¦ na wykorzystywanie ich w przyszªo±ci.
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Rozdziaª 4
MODELOWANIE STRUKTUR
PÓŁPRZEWODNIKOWYCH
W niniejszym rozdziale przedstawimy zastosowania opracowanych w niniejszej pracy
i wprowadzonych do programu obliczeniowego nextnano3 rozszerze« polegaj¡cych na zaim-
plementowaniu (i) teorii ~k · ~p Burta-Foremana oraz (ii) mo»liwo±ci oblicze« dla supersieci. W
drugim przypadku rozpatrujemy ukªady oparte na InAs/GaSb, bardzo wa»ne dla niezwykle
aktualnego problemu detektorów podczerwieni opartych o te materiaªy.
4.1 Struktura elektronowa heterostruktur w zsymetryzowanym
modelu ~k · ~p Luttingera-Kohna i ±cisªej teorii ~k · ~p Burta-
Foremana
Badania ró»nic, w otrzymanej za pomoc¡ standardowego (L-K) oraz niesymetryzowanego
(B-F) Hamiltonianu ~k ·~p strukturze elektronowej rozpoczniemy od symetrycznej studni kwan-
towej z arsenku galu. Na rysunku 4.1 przedstawiona zostaªa zale»no±¢ dyspersyjna E(~k) oraz
kwadraty funkcji falowych dla trzech najni»szych energetycznie stanów dziurowych dla studni
o szeroko±ci 4 nm otoczonej szerokimi (20 nm) barierami ze stopu AlxGa1−xAs (x = 0.33).
Staªe Dresselhausa wykorzystane w obliczeniach przyjmuj¡ nast¦puj¡ce warto±ci:
- dla GaAs: L = −16.22 [ }22m0 ], M = −3.86 [ }
2
2m0
], N+ = −13.39 [ }22m0 ], N− = −4.19 [ }
2
2m0
],
- dla AlAs: L = −8.04 [ }22m0 ], M = −3.12 [ }
2
2m0
], N+ = −5.62 [ }22m0 ], N− = −2.9 [ }
2
2m0
].
Staªe materiaªowe dla stopu zostaªy okre±lone przez zale»no±¢ typu Vegrada. W przypadku
Hamiltonianu standardowego (zsymetryzowanego) staªa N jest sum¡ N = N+ +N−. Oblicze-
nia zostaªy wykonane bez uwzgl¦dnienia napr¦»e« spowodowanych niedopasowaniem staªych
sieci. Przedstawione na jednym wykresie zale»no±ci dyspersyjne (rys. 4.1 a) pokrywaj¡ si¦ w
centrum strefy Brillouina (~k‖ = 0). Dla studni GaAs, rozbie»no±ci pomi¦dzy wynikami otrzy-
manymi za pomoc¡ zsymetryzowanego oraz niesymetryzowanego Hamiltonianu s¡ niewielkie i
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Rysunek 4.1: Zale»no±¢ dyspersyjna (a) oraz kwadraty funkcji falowych dla k‖ = 0 (b) dla 4 nm
studni GaAs umieszczonej pomi¦dzy szerokimi 20 nm warstwami Al0.33Ga0.77As. Umieszczona po
lewej stronie zale»no±¢ E(~k) zostaªa wyznaczona za pomoc¡ Hamiltonianu Burta-Foremana (czerwona
linia- exact) oraz zsymetryzowanego Hamiltonianu Luttingera-Kohna (czarna linia- symm).
zwi¦kszaj¡ si¦ wraz ze wzrostem wektora ~k‖. Ró»nice w energiach otrzymanych dwoma rozwa-
»anymi metodami zale»¡ równie» od parametrów materiaªów tworz¡cych struktur¦. Widoczne
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Rysunek 4.2: Zale»no±¢ dyspersyjna dla studni GaAs otoczonej 20 nm barierami AlxGa1−xAs o za-
warto±ci glinu x = 0.2 (a) oraz x = 0.5(b) wyznaczona za pomoc¡ Hamiltonianu Burta-Foremana
(exact- czerwona linia) oraz zsymetryzowanego Hamiltonianu Luttingera-Kohna (symm.- czarna li-
nia).
jest to na wykresach 4.2, gdzie przedstawiono krzywe dyspersyjne dla studni kwantowych rów-
nie» o szeroko±ci 4 nm, ale o innej zawarto±ci glinu w stopie AlxGa1−xAs stanowi¡cym bariery.
Znacznie wi¦ksze ró»nice pomi¦dzy przewidywaniami standardowej metody ~k · ~p Luttingera-
Kohna i metody Burta-Foremana s¡ obserwowane w heterostrukturach azotkowych.
4.1 Struktura elektronowa heterostruktur w zsymetryzowanym modelu ~k · ~p
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W pracy F. Mirelesa i S. Ulloa [52], [53] zastosowano Hamiltonian Burta-Foremana do ob-
licze« dla studni GaN/ AlxGa1−xN oraz GaN/InxAl1−xN . Rozpatrywane byªo tylko pasmo
walencyjne bez uwzgl¦dnienia ªadunków piezoelektrycznych. Dla tych heterostruktur zale»-
no±ci dyspersyjne dla dziur ró»ni¡ si¦ znacznie od tych otrzymanych z zastosowaniem stan-
dardowego Hamiltonianu L-K (w przypadku ukªadów o symetrii wurcytu zwanego cz¦sto w
literaturze Hamiltonianem Rashby-Sheki-Pikusa -RSP). Ró»nice zwi¦kszaj¡ si¦, gdy parame-
try studni i bariery ró»ni¡ si¦ w sposób znacz¡cy oraz w przypadku w¡skich studni.Wzoruj¡c
si¦ na przykªadzie Mirelesa i Ulloa, w niniejszej pracy zostaªy wykonane podobne oblicze-
nia dla struktur GaN/InxAl1−xN wzrastanych w kierunku [0001] oraz [10-10]. Rysunek 4.3
przedstawia zale»no±¢ energii od wektora falowego dla studni GaN umieszczonej pomi¦dzy sze-
rokimi barierami In0.12Al0.88N otrzymane za pomoc¡ metody 6×6~k ·~p ze standardowym zsy-
metryzowanym Hamiltonianem Rashby-Sheki-Pikusa oraz Hamiltonianem Burta-Foremana.
Analizuj¡c ksztaªt oraz zachowanie podpasm dziurowych w przypadku tych dwóch ró»nych
Tablica 4.1: Staªe standardowego Hamiltonianu ~k · ~p dla GaN oraz InN
GaN InN
A1 -7.24 -9.28
A2 -0.51 -0.60
A3 6.73 8.68
A4 -3.36 -4.34
A5 -3.35 -4.32
A6 -4.72 -6.08
∆1(eV ) 0.021 0.017
∆2 = ∆3 = ∆so/3(eV ) 0.00367 0.001
podej±¢ dla struktury nienapr¦»onej oraz pod wpªywem napr¦»e«, mo»na zauwa»y¢ znacz¡ce
ró»nice w energiach ju» dla wektora falowego o dªugo±ci wi¦kszej ni» 0.05 Å. Staªe u»ywane
do oblicze« znajduj¡ si¦ w tabeli 4.1. Parametry Dresellhausa ª¡cz¡ ze staªymi A1, ..., A6
nast¦puj¡ce relacje: L1 = A2 + A4 + A5, L2 = A1, M1 = A2 + A4 − A5, M2 = A1 + A3,
M3 = A2, N1 = 3A5− (A2 +A4) + 1, N ′1 = −A5 +A2 +A4− 1, N2 = 1− (A1 +A3) +
√
2A6,
N ′2 = A1 +A3 − 1.
W przypadku napr¦»onej struktury przedstawionej na rys. 4.3(b) wida¢ wypªaszczenie
pasm dziurowych hh2 oraz lh2, jakkolwiek jest ono wi¦ksze w przypadku standardowego
zsymetryzowanego Hamiltonianu. Niedopasowanie staªych sieci w tej strukturze powoduje
odksztaªcenia ±ciskaj¡ce, gdzie niezerowe skªadowe tensora przyjmuj¡ nast¦puj¡ce warto±ci:
xx = yy = −0.804%, zz = 0.428%. Pasmo split-off dla napr¦»onej struktury zostaje prze-
suni¦te w dóª na skali energii o tak¡ warto±¢, i» nie wida¢ go w wybranym zakresie energe-
tycznym. Zarówno w przypadku struktury napr¦»onej jak i nienapr¦»onej, ró»nice pomi¦dzy
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Rysunek 4.3: Zale»no±¢ energii podpasm od wektora falowego dla studni GaN o szeroko±ci 25 Å we-
wn¡trz szerokich barier In0.2Al0.88N o kierunku wzrostu wzdªu» osi c ([0001]). Panel (a) przedstawia
struktur¦ elektronow¡ z zaniedbanym odksztaªceniem w studni, a panel (b) struktur¦ elektronow¡ z
uwzgl¦dnionym odksztaªceniem zdefiniowanym nast¦puj¡co przez niezerowe skªadowe tensora odksztaª-
cenia: xx = yy = -0.84%, zz = 0.428%. Kolorem czerwonym zostaªy oznaczone energie otrzymane
w metodzie Burta-Foremana (exact), a kolorem czarnym energie otrzymane za pomoc¡ standardowego
zsymetryzowanego Hamiltonianu RSP (symm).
wynikami otrzymanymi metod¡ 6× 6~k · ~p z zsymetryzowanym Hamiltonianem oraz Hamilto-
nianem Bruta-Foremana s¡ zauwa»alne dla wektora falowego o dªugo±ci 0.05 Å oraz wi¦kszej.
Na wykresie 4.4 pokazana zostaªa dyspersja w podobnej studni GaN (25Å) tym razem wzra-
stanej w kierunku [10-10]. W przypadku nienapr¦»onej struktury (4.4a) widoczny jest anti-
crossing, sªabszy nieco w przypadku wyników otrzymanych z oblicze« z zastosowaniem Ha-
miltonianu zsymetryzowanego. Mo»na zaobserwowa¢ równie» siln¡ anizotropi¦ spowodowan¡
anizotropi¡ efektywnych mas dziur wzdªu» osi kx oraz ky. Je±li rozpatrzymy t¦ sam¡ stud-
ni¦, ale uwzgl¦dnimy efekty napr¦»e«, sytuacja ulegnie zmianie. Podobnie jak dla kierunku
wzrostu [0001] nast¡piªo wypªaszczenie pasm dziurowych, z drugiej jednak strony odlegªo±ci
energetyczne mi¦dzy pasmami hh1 − lh1 oraz hh2 − lh2 ulegªy nieznacznemu zmniejszeniu
w porównaniu z przypadkiem bez napr¦»enia. Ponownie pasmo split-off zostaªo przesuni¦te
w stron¦ ni»szych energii i nie jest widoczne. Ró»nice pomi¦dzy modelem wykorzystuj¡cym
Hamiltonian bez symetryzacji (Burta-Foremana) a modelem z zsymetryzowanym Hamilto-
nianem s¡ ªatwo zauwa»alne. Równie» dla tego kierunku wzrostu energie pasm otrzymane w
metodzie B-F i RSP zaczynaj¡ wyra¹nie ró»ni¢ si¦, gdy dªugo±¢ wektora falowego przekra-
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Rysunek 4.4: Zale»no±¢ energii podpasm od wektora falowego dla studni GaN o szeroko±ci 25 Å we-
wn¡trz szerokich barrier In0.2Al0.88N o kierunku wzrostu [10-10]. Panel (a) przedstawia struktur¦
elektronow¡ z zaniedbanym odksztaªceniem w studni, a panel (b) struktur¦ elektronow¡ z uwzgl¦d-
nionym odksztaªceniem zdefiniowanym nast¦puj¡co przez niezerowe skªadowe tensora odksztaªcenia:
xx = 0.913%, yy = −0.804%, zz = 2.253%. Kolorem czerwonym oznaczono energie otrzymane w
metodzie Burta-Foremana (exact), a kolorem czarnym energie otrzymane za pomoc¡ standardowego
zsymetryzowanego Hamiltonianu RSP (symm).
cza 0.05 Å. W wypadku najwy»ej poªo»onych pasm (hh1 i lh1) i maªych wektorów falowych
obie metody daj¡ niemal identyczne energie (nierozró»nialne w skali rysunku).W niniejszym
podrozdziale zostaªy przedstawione wyniki oblicze« dla przykªadowych heterostruktur prze-
prowadzone metod¡ ~k· ~p z zastosowaniem powszechnie stosowanego zsymetryzowanego Ha-
miltonianu oraz niesymetryzowanego Hamiltonianu B-F. Wykonane obliczenia pokazuj¡ wi-
doczne ró»nice pomi¦dzy energiami pasm otrzymanymi tymi dwiema metodami, szczególnie
w przypadku materiaªów o strukturze wurcytu i dla wi¦kszych warto±ci wektora falowego. Dla
przypadku ~k‖ v 0 i najwy»szych pasm walencyjnych ró»nice w energiach s¡ minimalne. Dla
tego przypadku gªówna korzy±¢ z zastosowania Hamiltonianu Burta-Foremana mo»e wynika¢
z mniejszej szansy wyst¡pienia niefizycznych stanów wªasnych Hamiltonianu.
4.2 Supersieci vs. wielowarstwowe studnie kwantowe
Idealna supersie¢ jest periodyczn¡ struktur¡, której komórk¦ elementarn¡ stanowi ukªad
warstw póªprzewodnikowych (stanowi¡cych studnie i bariery) powtarzaj¡cych si¦ w kierunku
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wzrostu krysztaªu. Oczywi±cie realne ukªady fizyczne maj¡ brzegi, gdzie periodyczno±¢ w
jawny sposób zostaje zakªócona, i stanowi¡ raczej wielowarstwow¡ heterostruktur¦ (czy wie-
lostudni¦). Niemniej, je»eli efekty brzegowe nie s¡ zbyt silne, struktura elektronowa wielowar-
stwowej heterostruktury w znacznym stopniu przypomina struktur¦ supersieci. Jest oczywiste,
»e rozwi¡zanie równa« metody ~k· ~p jest nieporównywalnie prostsze w przypadku supersieci ni»
w przypadku wielostudni o dªugo±ci wielokrotnie przekraczaj¡cej wymiary obszaru stanowi¡-
cego komórk¦ elementarn¡ supersieci. W niniejszej rozprawie zaimplementowano mo»liwo±¢
wykonywania oblicze« dla supersieci w metodzie ~k· ~p do programu nextnano3, stanowi¡cego
podstawowe narz¦dzie stosowane w pracy doktorskiej. W niniejszym rozdziale zostan¡ przed-
stawione wyniki oblicze« struktury elektronowej dla przykªadowych struktur traktowanych
raz jako supersie¢ a innym razem jako wielostudnia. Dyskusj¦ rozpoczynamy od przedstawie-
nia podobie«stw (czy ró»nic) wspóªczynnika absorpcji (wyra»enia stosowane w obliczeniach
zostaªy podane w dodatku C) dla pojedynczej studni kwantowej pomi¦dzy dwoma barierami
potencjaªu, czyli ukªadu typu Bariera/QW/Bariera, i supersieci, w której ten ukªad two-
rzy komórk¦ elementarn¡. W poni»ej rozwa»anych przypadkach zakªadamy, »e ukªad nie jest
intencjonalnie domieszkowany i przebieg potencjaªu jest okre±lony przez nieci¡gªo±ci pasm
materiaªów tworz¡cych struktur¦.
Rysunek 4.5: Stany elektronowe i dziurowe w studni kwantowej GaSb o szeroko±ci 10 nm umiesz-
czonej pomi¦dzy barierami ze stopu Al0.3Ga0.7As. (T= 300 K; odpowiednio renormalizowano przerw¦
energetyczn¡ EG oraz parametry Dresellhausa dla modelu 8×8~k ·~p uzyskane z parametrów dla modelu
6× 6~k · ~p za pomoc¡ poprawki P 2
EG+
∆
3
).
Rozwa»my najpierw studnie kwantowe GaSb o wymiarze 10 oraz 12 nm umieszczone po-
mi¦dzy szerokimi barierami ze stopu Al0.3Ga0.7As oraz supersieci, których elementem buduj¡-
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cym s¡ heterostruktury GaSb/Al0.3Ga0.7As z warstwami antymonku galu o wymiarach takich
jak we wspomnianych studniach, wzrastane w kierunku [001]. Badane ukªady zbudowane s¡
z materiaªów o strukturze blendy cynkowej (zb). Diagram 4.5 pokazuje zwi¡zane w studni z
antymonku galu stany elektronowe i dziurowe wyznaczone metod¡ 8×8~k ·~p. Widoczne s¡ dwa
stany elektronowe (e1, e2) oraz 13 stanów lekko (linia przerywana) i ci¦»ko dziurowych (ci¡gªa).
Strzaªkami zaznaczone zostaªy przej±cia pomi¦dzy stanami e1 a hh1, hh2, lh1 dla ~k‖ = 0. Wy-
znaczone energie wªasne stanów w studni pozwalaj¡ obliczy¢ energie przej±¢ mi¦dzy nimi np.
(e1−hh1)→ 0.779 eV , (e1− lh1)→ 0.816 eV . Rysunek 4.6 przedstawia wspóªczynnik absorp-
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Rysunek 4.6: Wykres przedstawiaj¡cy zestawienie krzywych absorpcji dla studni oraz supersieci (zb
[001]): 10 nm Al0.3Ga0.7As/ 12 nm GaSb (a, b) oraz 10 nm Al0.3Ga0.7As/ 10 nm GaSb (c, d).
(Przerwa energetyczna u»yta do renormalizacji parametrów Hamiltonianu ~k · ~p wzi¦ta dla temperatury
T=300 K, patrz podpis pod rysunkiem 4.5.)
cji optycznej w funkcji energii fotonu dla przej±¢ mi¦dzypasmowych dla pojedynczej studni
oraz supersieci Al0.3Ga0.7As/GaSb/Al0.3Ga0.7As w kierunkach polaryzacji TE (ang. Trans-
verse Electric Mode- ±wiatªo w kierunku prostopadªym do kierunku wzrostu studni/supersieci)
oraz TM (ang. Transverse Magnetic Mode - ±wiatªo rozchodzi si¦ w pªaszczy¹nie studni, nie
wida¢ absorpcji dla ci¦»kich dziur). Analizowane studnie maj¡ ró»ne szeroko±ci (10 nm rys.
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4.6 a, b oraz 12 nm rys. 4.6 c. d). W obliczeniach nie zostaª uwzgl¦dniony efekt ekscytonowy.
Wida¢ znaczny wzrost wspóªczynnika absorpcji w przypadku supersieci w porównaniu do jego
warto±ci dla studni kwantowych.
Rysunek 4.7: Stany w 10 nm studni kwantowej GaAs wzrastanej w kierunku [001] (a) oraz wyzna-
czony wspóªczynnik absorpcji (b). Czarn¡ oraz czerwon¡ lini¡ zaznaczono odpowiednio przebieg pasma
przewodnictwa oraz walencyjnego. Strzaªkami w cz¦±ci a) wskazane zostaªy niektóre mo»liwe przej±cia
mi¦dzypasmowe. (Przerwa energetyczna u»yta do renormalizacji parametrów Hamiltonianu ~k ·~p wzi¦ta
dla temperatury T=300 K, patrz podpis pod rysunkiem 4.5.)
Nast¦pnie analizie zostaªy poddane struktury typu GaAs/AlxGa1−xAs (zb [001]- kierunek
wrostu [001], struktura blendy cynkowej). Na rysunkach 4.7 oraz 4.8 przedstawione zostaªy
wyniki modelowania (w temperaturze pokojowej, metod¡ 8 × 8 ~k · ~p) 10 nm studni GaAs
umieszczonej pomi¦dzy barierami Al0.3Ga0.7As o tym samym wymiarze oraz podobnej super-
sieci. Rys. 4.7 a) pokazuje stany elektronowe (dwa) oraz dziurowe (sze±¢) zwi¡zane w studni
kwantowej (~k‖ = 0). W obliczeniach nie uwzgl¦dniono napr¦»e«. Strzaªkami zaznaczono kilka
Rysunek 4.8: Wspóªczynnik absorpcji wyznaczony dla studni kwantowej oraz SL typu
GaAs/Al0.3Ga0.7As (zb [001]; T=300K, rola temperatury jak w przypadku wykresu 4.5, czy 4.7) dla
polaryzacji TE (a) oraz TM (b).
mo»liwych przej±¢ mi¦dzypasmowych wraz z energiami tych przej±¢. Zgodnie z reguª¡ wyboru
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∆n = 0 dwa z nich nale»¡ do najsilniejszych (e1− hh1 oraz e1− lh1). W cz¦±ci b) porównano
wspóªczynnik absorpcji QW wyznaczony dla ró»nych kierunków polaryzacji. Piki widoczne
na tych wykresach odpowiadaj¡ energiom przej±¢, przy czym w polaryzacji TE zauwa»alne
s¡ zarówno przej±cia ci¦»kich, jak i lekkich dziur, natomiast w polaryzacji TM tylko lekkie
dziury. Strzaªkami zaznaczone zostaªy przej±cia mi¦dzypasmowe wskazane w cz¦±ci a). Po-
twierdza si¦ reguªa wyboru wspomniana wcze±niej: silne przej±cia e1 − hh1, e1 − lh1 bardzo
ªatwo wyodr¦bni¢ i wskaza¢. Na kolejnych wykresach (4.8 a, b) porównane zostaªy wspóª-
czynniki absorpcji dla supersieci oraz studni kwantowej (zb [001]) o tych samych wymiarach
(10 nm studnia i 10 nm bariera). Niezale»nie od kierunku polaryzacji ±wiatªa wspóªczynnik
Rysunek 4.9: Wspóªczynnik absorpcji wyznaczony dla QWs oraz SLs (zb [001]) o ró»nych szeroko-
±ciach studni GaAs zaznaczonych na rysunkach (panele a) i b)) oraz zale»no±¢ energii przej±¢ e1−hh1
i lh1 − e1 od szeroko±ci warstwy GaAs (panel c)).
absorpcji dla SL ma widocznie wi¦ksz¡ warto±¢ (o okoªo 30%) ni» ten otrzymany dla studni
kwantowej. Nast¦pnie wykre±lony zostaª wspóªczynnik absorpcji α dla supersieci oraz studni
o ró»nych szeroko±ciach warstwy GaAs (4.9 a, b): 4 nm, 6 nm, 8nm, 10 nm oraz 12 nm.
Arsenek galu zostaª ponownie umieszczony pomi¦dzy barierami GaAs/Al0.3Ga0.7As o wy-
miarze 10 nm. Obliczenia wykonano w temperaturze T = 300K metod¡ 8× 8~k · ~p. Zarówno
w przypadku supersieci jaki studni kwantowych wida¢ znaczne przesuni¦cie progu absorpcji
ze zmian¡ szeroko±ci studni GaAs. Wykre±lenie zale»no±ci energii przej±cia (w eV) pomi¦dzy
najwy»szym stanem dziurowym (hh1) a najni»szym elektronowym (e1) pokazuje dokªadniej
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ten trend (rys.4.9 c): poszerzenie warstwy GaAs powoduje zmniejszenie energii przej±cia mi¦-
dzy tymi stanami (∆Etr = 0.10197 eV dla studni kwantowej przy zmianie szeroko±ci studni z
4 do 12 nm, natomiast dla supersieci przy tej samej zmianie szeroko±ci studni ró»nica energii
wynosi 0.10431 eV ). Podobne zachowanie obserwuje si¦ przypadku przej±cia e1− lh1. Krzywa
na wykresie 4.9 c) przedstawiaj¡ca energi¦ przej±cia mi¦dzy stanami e1 a hh1 pokazuje równie»
niewielk¡ zmian¦ progu absorpcji pomi¦dzy QW a SL o tych samych szeroko±ciach warstw.
Jak wiadomo w przypadku studni kwantowej nie tworz¡ si¦ minipasma, które wyst¦puj¡ w
Rysunek 4.10: Struktura elektronowa pojedynczej studni kwantowej (a) oraz wielostudni (MQW): z
czterema (b) i sze±cioma (c) studniami (zb [001]).
przypadku supersieci. Dopiero, gdy zaczniemy zwi¦ksza¢ liczb¦ studni w strukturze, mo»na
zauwa»y¢ zmian¦ zachowania stanów zlokalizowanych w studniach. Zjawisko grupowania si¦
stanów widoczne jest na rys. 4.10. Przedstawione zostaªy tam struktury elektronowe dla:
pojedynczej studni kwantowej (a), czterech studni kwantowych oraz sze±ciu takich samych
studni kwantowych. Szeroko±¢ studni oraz bariery to 10 nm. Widoczne stany elektronowe
oraz dziurowe ju» w przypadku, gdy umieszczono cztery studnie kwantowe (GaAs) pomi¦dzy
barierami z Al0.3Ga0.7As (b), zbli»aj¡ si¦ do siebie tworz¡c pasma. Zwi¦kszaj¡c liczb¦ studni
struktura coraz bardziej upodobni si¦ do niesko«czonej supersieci póªprzewodnikowej. W ten
sposób mo»liwe jest symulowanie mniejszym nakªadem obliczeniowym wielostudni poprzez
supersieci.
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Rysunek 4.11: Schemat ukªadu pasm dla supersieci opartej na warstwach InAs/GaSb. Kolorem czer-
wonym zaznaczono pasmo walencyjne, a czarnym przewodnictwa. Pasmo przewodnictwa InAs znajduje
poni»ej pasma walencyjnego GaSb o okoªo 0.2 eV.
Omawiane w tej cz¦±ci pracy krysztaªy póªprzewodnikowe InAs oraz GaSb wykazuj¡ struk-
tur¦ blendy cynkowej i posiadaj¡ bardzo podobne parametry sieci (staªe sieci dla tych mate-
riaªów to aInAs = 6.0583 Å oraz aGaSb = 6.0959 Å, [45]). Poª¡czenie tych dwóch materiaªów
daje heterostruktury o niezwykªych wªa±ciwo±ciach. Ukªad pasm takich struktur jest zupeª-
nie inny od tych, które s¡ cz¦±ciej badane (np. AlAs/GaAs, czy GaN/AlN). Otó» minimum
pasma przewodnictwa InAs znajduje si¦ poni»ej maksimum pasma walencyjnego GaSb (rys
4.11). Pierwsze badania eksperymentalne, które ukazywaªy takie wªa±nie uªo»enie pasm w
strukturach InAs/GaSb, zostaªy opublikowane w 1977 roku przez H. Sakaki oraz jego wspóª-
pracowników ([122]). Tego typu heterostruktury nazwano strukturami ze zªaman¡ przerw¡
energetyczn¡. Wyniki H. Sakaki nie byªy zupeªn¡ niespodziank¡, gdy» w tym samym roku
ukazaªy si¦ prace teoretyczne przewiduj¡ce wªa±nie tak¡ struktur¦ elektronow¡ wspomnianych
ukªadów póªprzewodnikowych: artykuª W. R. Frensley'a ([123], teoria pseudopotencjaªu) oraz
W. A. Harrisona ([124], teoria LCAO (Liniowej Kombinacji Atomowych Orbitali)).
Ten szczególny ukªad pasm pozwala na sterowanie szeroko±ci¡ separacji pomi¦dzy pierw-
szym najni»szym podpasmem elektronowym a najwy»ej le»¡cym podpasmem dziurowym po-
przez zmian¦ szeroko±ci warstw InAs czy GaSb. Ta mo»liwo±¢ kontrolowania opisywanych
systemów sprawiªa, »e staªy si¦ one bardzo interesuj¡ce z technologicznej strony dla przemy-
sªu produkuj¡cego detektory oraz lasery pracuj¡ce w zakresie podczerwieni. Zastosowanie tych
materiaªów we wspomnianych urz¡dzeniach wymaga dosy¢ cienkich warstw z dwóch powodów:
• tylko wtedy ukªad InAs/GaSb mo»e by¢ póªprzewodnikiem (odpowiednie ograniczenie
przestrzenne elektronów i dziur),
• potrzebne jest odpowiednie przykrycie funkcji falowych, zmiana szeroko±ci warstw (a
co za tym idzie zmiana przestrzennej separacji stanów dziurowych i elektronowych) nie
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mo»e powodowa¢ zaniku tego przykrycia.
Na rysunku 4.12 przedstawiona zostaªa heterostruktura wzrastana w kierunku [001] zawie-
raj¡ca warstwy 15 nm InAs/ 10 nm GaSb umieszczone pomi¦dzy barierami z AlSb (10 nm)
[121]. Analizowana struktura jest wyra¹nie asymetryczna. Dodatkowo na wykresie umiesz-
czono kwadraty funkcji falowych przesuni¦te o odpowiednie energie wªasne (~k‖ = 0). Wi-
doczna jest wyra¹na separacja: elektrony znajduj¡ si¦ w warstwie InAs, natomiast dziury
zlokalizowane s¡ w obszarze antymonku galu. W zale»no±ci od szeroko±ci warstw InAs/GaSb,
sytuacja mo»e si¦ skomplikowa¢ z powodu hybrydyzacji stanów dziurowych i elektronowych.
Niewielk¡ hybrydyzacj¦ stanów lh1 oraz e1 pokazuje diagram 4.12, natomiast stany dziurowe
hh1, hh2, hh3 nie mieszaj¡ si¦ z innymi i pozostaj¡ ±ci±le w obszarze GaSb.
Rysunek 4.12: Przebieg pasm oraz kwadraty funkcji falowych przykªadowej struktury
AlSb/InAs/GaSb/AlSb. Kolorem czerwonym zostaªo oznaczone pasmo walencyjne, natomiast
czarn¡ lini¡- pasmo przewodnictwa. Pasma przewodnictwa oraz walencyjne AlSb nie mieszcz¡ si¦ w
skali rysunku.
4.3.1 Modelowanie supersieci typu InAs/GaSb
Modelowanie supersieci opartych na materiaªach InAs/GaSb przedstawionych w pracy
zostaªo wykonane z wykorzystaniem metody 8× 8~k· ~p. Staªe u»yte podczas wykonywania ob-
licze« dla materiaªów póªprzewodnikowych InAs oraz GaSb zostaªy wypisane w tabeli 4.2.
Badany ukªad jest intencjonalnie niedomieszkowany. W niniejszym rozdziale przedstawimy
struktur¦ elektronow¡ supersieci [001] InAs/GaSb o ró»nych szeroko±ciach obszarów InAs i
GaSb, co pozwoli na zilustrowanie intryguj¡cych wªasno±ci tych ukªadów. Nasz¡ dyskusj¦
rozpoczniemy od supersieci o wzgl¦dnie w¡skich obszarach InAs oraz GaSb, co powoduje
wzgl¦dnie dobre rozseparowanie przestrzenne stanów elektronowych i przestrzennych. Rysu-
nek 4.13 przedstawia przebieg pasma walencyjnego oraz przewodnictwa w supersieci o sze-
roko±ci obszaru InAs równej 2.7 nm oraz obszaru GaSb 3 nm oraz kwadrat wyznaczonych
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Rysunek 4.13: Pasmo walencyjne (kolor czerwony) oraz przewodnictwa (czarny) w supersieci 2.7 nm
InAs/3 nm GaSb wraz z kwadratami funkcji falowych oraz wyznaczonymi energiami wªasnymi (dla
k‖ = 0).
funkcji falowych przesuni¦tych o odpowiednie energie wªasne dla ~k‖ = 0. Wyra¹nie wida¢ se-
gregacj¦ przestrzenn¡ stanów elektronowych oraz dziurowych. W warstwie InAs znajduje si¦
stan elektronowy (e1), natomiast stany dziurowe (hh1, hh2, hh3) umiejscowione s¡ w obszarze
materiaªu GaSb. Przestrzenna lokalizacja stanów elektronowych i dziurowych w rozpatrywa-
nej supersieci przypomina wyra¹nie charakter tych stanów w rozpatrywanej w poprzednim
rozdziale heterostrukturze AlSb/InAs/Gasb/AlSb.
Na diagramie 4.14 przedstawiono zale»no±¢ energii supersieci 2.7 nm InAs/3 nm GaSb od
Tablica 4.2: Staªe Dresselhausa dla InAs oraz GaSb
InAs GaSb
L′ [ }
2
2m0
] -15.695 -7.856
M [ }
2
2m0
] -4.0 -5.0
N ′ [ }
2
2m0
] -15.895 -10.656
B [ }
2
2m0
] 0.0 0.0
P [ }
2
2m0
] 22.2 22.4
s [ }
2
2m0
] -4.792 -2.252
∆so (eV ) 0.38 0.752
wektora supersieci kz. Niektóre z widocznych sze±ciu minipasm wydaj¡ si¦ by¢ pªaskie a nie
parabliczne (szczególnie pierwsze pasmo h1. Jest to spowodowane wybran¡ skal¡ rysunku.
Krzywe absorpcji mi¦dzypasmowej i wewn¡trzpasmowej (odpowiednio rys. 4.15 i 4.16) dla su-
persieci 2.7 nm InAs/3 nmGaSb wskazuj¡ wyra¹nie na brak wspóªczynnika absorpcji mi¦dzy-
pasmowej w ni»szym przedziale energii, który spowodowany jest segregacj¡ funkcji falowych
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Rysunek 4.14: Dyspersja dla supersieci 2.7 nm InAs/ 3 nm GaSb.
elektronów i dziur. Wspóªczynnik absorpcji pochodz¡cy z przej±¢ w pa±mie przewodnictwa
jest wyra¹nie mniejszy w porównaniu z jego odpowiednikiem dla pasma walencyjnego.
Rysunek 4.15: Wspóªczynnik absorpcji mi¦dzypasmowej α supersieci 2.7 nm InAs/ 3nm GaSb.
W dalszej cz¦±ci pracy przeprowadzono obliczenia dla supersieci InAs/GaSb zmieniaj¡c
szeroko±¢ warstw InAs oraz GaSb w szerokim zakresie. Zanim przejdziemy do wa»nego techno-
logicznie problemu in»ynierii przerwy w tych strukturach, rozpatrzmy supersieci o szeroko±ci
wartwy InAs równej 18 i 20 nm oraz szeroko±ci warstwy Gasb równej 9 nm przedstawionej na
rysunku 4.17. Wi¦ksza szeroko±¢ warstw w stosunku do supersieci dyskutowanej na pocz¡tku
podrozdziaªu powoduje powstawanie wielu stanów elektronowych i dziurowych. W wypadku,
gdy energie nominalnych stanów elektronowych i dziurowych s¡ bliskie siebie, nast¦puje ich
hybrydyzacja. Takie zhybrydyzowane stany s¡ zlokalizowane w podobmym stopniu w obszarze
InAs i GaSb i tylko precyzyjna analiza ich funkcji falowych pozwala im przypisac elektronowy
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Rysunek 4.16: Wspóªczynnik absorpcji wewnatrzpasmowej α supersieci 2.7 nm InAs/ 3 nm GaSb (w
pa±mie przewodnictwa (a) oraz walencyjnym (b)).
czy dziurowy charakter. Równie» kolejno±¢ stanów na skali energii mo»e zmienia¢ si¦ w zale»-
no±ci od szeroko±ci obszrów InAs i GaSb. Przejdziemy teraz do dyskusji problemu jak mo»na
Rysunek 4.17: Hybrydyzacja wy»szego stanu elektronowego zlokalizowanego gªównie w InAs (e2) z
najwy»szym stanem lekkich dziur (lh1) zlokalizowanym gªównie w GaSb dla dwóch ró»nych supersieci
InAs/GaSb o szeroko±ciach warstw podanych na rysunkach. Przebieg pasma przewodnictwa zaznaczono
czarn¡ lini¡ ci¡gª¡ a walencyjnego ci¡gª¡ lini¡ czerwon¡. Pokazano kwadraty funkcji enwelopy dla 4
stanów hh, 2 stanów lh, oraz dwóch stanów jednoektronowych przesuni¦te na osi energii o energie tych
stanów. Dwa stany zhybrydyzowane e2− lh1 zaznaczono grubszymi liniami. Maªa zmiana parametrów
supersieci powoduje (po prawej stronie warstwa InAs ma szeroko±¢ o 2 nm wi¦ksz¡) zmian¦ poªo»enia
stanów zhybrydyzowanych. Na lewym rysunku zhybrydyzowany stan o przewa»aj¡cym charakterze e2
le»y powy»ej stanu o dominuj¡cym charakterze stanu lh1, na rysunku prawym kolejno±¢ energetyczna
tych stanów jest odwrócona.
wpªywa¢ na wielko±¢ przerwy energetycznej poprzez modyfikacj¦ parametrów okre±laj¡cych
geometri¦ supersieci. Zale»no±ci energii wzbronionej od szeroko±ci warstw buduj¡cych super-
sieci II-go typu InAs/GaSb przedstawiaj¡ wykresy 4.18 a, b. Rachunki zostaªy wykonane
dla staªej szeroko±ci warstwy InAs (6 oraz 18 monowarstw) przy zmieniaj¡cej si¦, w zakresie
90 MODELOWANIE STRUKTUR PÓŁPRZEWODNIKOWYCH
od 2 do 22 monowarstw (ML), szeroko±ci GaSb. Przerwa energetyczna zdefiniowana zostaªa
jako odlegªo±¢ energetyczna pomi¦dzy pierwszym stanem dziurowym a pierwszym elektrono-
wym. Jak wida¢ na wykresie, pocz¡wszy od pewnej szeroko±ci GaSb (okoªo 10 monowarstw)
warto±¢ przerwy wzbronionej zmienia si¦ ju» w niewielkim stopniu. Najbardziej gwaªtowne
zmiany energii wzbronionej zachodz¡ przy w¦»szych warstwach GaSb (mniejszych ni» 10 ML).
Nale»y równie» zauwa»y¢, i» dla grubszej warstwy InAs ta ró»nica to okoªo 0.01 eV, natomiast
w przypadku (InAs)6 przerwa energetyczna zmienia si¦ o warto±¢ ok. 0.15 eV. Zmiana sze-
roko±ci warstwy GaSb powoduje wi¦c zmian¦ warto±ci przerwy wzbronionej, a co za tym
idzie przesuwa kraw¦d¹ wspóªczynnika absorpcji. W celu dokªadniejszej analizy zostaªy do-
4 6 8 1 0 1 2 1 4 1 6 1 8 2 0 2 2
0 . 0 5
0 . 1 0
0 . 1 5
0 . 2 0
0 . 2 5
0 . 3 0
2 4 6 8 1 0 1 2 1 4 1 6 1 8 2 0 2 20 . 0 5 5
0 . 0 6 0
0 . 0 6 5
0 . 0 7 0
0 . 0 7 5
0 . 0 8 0
prz
erw
a w
zbr
oni
ona
 (eV
)
l i c z b a  w a r s t w  G a S b
 
 
( I n A s ) 6
a )
( I n A s ) 1 8b )
 
 
 l i c z b a  w a r s t w  G a S bpr
zer
wa 
wzb
ron
ion
a (e
V)
Rysunek 4.18: Zale»no±¢ przerwy wzbronionej dla supersieci InAs/GaSb w zale»no±ci od szeroko±ci
warstwy GaSb (mierzonej liczb¡ warstw atomowych) przy ustalonej szeroko±ci warstwy InAs równej
sze±¢ warstw dwuatomowych (panel a)) oraz 18 warstw dwuatomowych (panel b)). Przyj¦to szeroko±¢
warstwy GaSb równ¡ 3.1Å, a dla InAs 3 Å.
datkowo wykre±lone krzywe zale»no±ci energii przej±¢ pomi¦dzy stanami tego samego typu
(dziurowymi oraz elektronowymi) oraz mieszanymi w przypadku zmieniaj¡cej si¦ tym razem
szeroko±ci warstwy InAs, przy staªej szeroko±ci antymonku galu (rys. 4.19). Łatwo zauwa»y¢
ogromn¡ zale»no±¢ tych energii od geometrii supersieci. Niezwykle silnie zmienia si¦ energia
przej±¢ pomi¦dzy dwoma pierwszymi stanami elektronowymi. Najmniej czuªe na manipulowa-
nie szeroko±ci¡ warstwy InAs okazuj¡ si¦ by¢ przej±cia pomi¦dzy pierwszym a drugim stanem
ci¦»ko dziurowym niezale»nie od rozmiaru warstwy GaSb. Widoczne na rys. 4.19 'dziwne' za-
chowanie krzywej zale»no±ci energii przej±¢ e2 − e1 oraz hh1 − lh1 wynika z silnego mieszania
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Rysunek 4.19: Zale»no±¢ energii przej±¢ od szeroko±ci warstwy InAs (w nm) dla supersieci InAs/GaSb
przy staªej szeroko±ci warstwy GaSb (9 nm panel (a) oraz 11 nm panel (b)).
si¦ stanów elektronowych i dziurowych przy pewnych szeroko±ciach warstw InAs i GaSb (rys.
4.17). Szczegóªowa analiza funkcji falowych pozwoliªa na ustalenie dominuj¡cego charakteru
(elektronowy czy dziurowy) stanów supersieci i potwierdzenie naszej tezy. Zaznaczone na ry-
sunku przej±cia hh1 − e1 odpowiadaj¡ przerwie energetycznej, która b¦dzie okre±laªa próg
absorpcji mi¦dzypasmowej.
4.3.2 Uwzgl¦dnienie zjawisk na interfejsie supersieci InAs/GaSb
W ostatnich latach zostaªo pokazane z pomoc¡ bada« teoretycznych [116], [117], [118],
a tak»e eksperymentalnych [119], [120], i» dokªadna analiza geometrii i chemicznego skªadu
interfejsu w przypadku struktur InAs/GaSb jest niezb¦dna do zrozumienia oraz modelowania
struktur opartych na tych materiaªach. Mieszanie si¦ atomów (ang. interfacial mixing) na in-
terfejsie wpªywa na optyczne oraz elektroniczne wªa±ciwo±ci badanych struktur. Atomy indu
a tak»e antymonu maj¡ skªonno±¢ do dyfuzji do s¡siaduj¡cych obszarów. Badania ekspery-
mentalne pokazaªy interesuj¡c¡ zale»no±¢ pomi¦dzy temperatur¡ wzrostu danego materiaªu
a dªugo±ci¡ penetracji przez atom In lub Sb oraz ich profilami koncentracji. Przykªadowo w
publikacjach R. Magri oraz J. Steinshnidera [118], [119] przy temperaturze wzrostu 525◦C
obszar penetracji arsenku indu przez Sb wydªu»a si¦ a» do 5-6 monowarstw, podczas gdy
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atomy indu w GaSb mog¡ by¢ znalezione nawet w odlegªo±ci 11 monowarstw od interfejsu. R.
Magri wraz z A. Zunger'em wykazali [118], i» segregacja antymonu wyst¦puje gªównie w przy-
padku 'normalnego interfejsu', co oznacza InAs wzrastany na GaSb i daje wi¡zanie Ga-As.
Inn¡ mo»liwo±ci¡ jest tak zwany 'odwrócony interfejs' (GaSb wzrasta na InAs), co prowa-
dzi do wi¡zania mi¦dzypowierzchniowego In- Sb i segregacji indu. W obydwu przypadkach
segregacja powoduje dyfuzj¦ indu oraz antymonu do s¡siaduj¡cych warstw.
W przedstawionej pracy doktorskiej rozpatrywany byª jedynie 'normalny interfejs'. Mode-
lowanie dyfuzji antymonu do warstwy materiaªu InAs dla supersieci zostaªo wykonane umiesz-
czaj¡c na interfejsie warstw¦ stopu InAsxSb(1−x). Analizowane struktury skªadaªy si¦ z war-
stwy InAs o szeroko±ci 2.7 nm oraz 3 nm-owej warstwy GaSb. Obliczenia zostaªy wykonane w
temperaturze 10 K. W celu okre±lenia wpªywu dyfuzji Sb do warstwy InAs nale»aªo porówna¢
ró»ne rodzaje supersieci, pocz¡wszy od struktury, w której antymon wnika bardzo daleko w
gª¡b s¡siedniego materiaªu, a sko«czywszy na ukªadzie pozbawionym zjawiska dyfuzji.
Rysunek 4.20 przedstawia przebieg pasm oraz posta¢ funkcji falowych dla supersieci opartej
Rysunek 4.20: Ukªad pasm oraz funkcje falowe dla ró»nych modeli wnikania antymonu do warstwy
GaSb (T = 10 K). Model a- brak zjawiska dyfuzji, b- atomy antymonu dyfunduj¡ w gª¡b warstwy InAs
z lewej strony, c- dyfuzja Sb nast¦puje ze strony prawego interfejsu, d- Sb wnika do InAs z obu stron.
na heterostrukturze (2.7 nm InAs/3 nm GaSb) dla czterech modeli: a) brak zjawiska dyfuzji,
b) atomy antymonu dyfunduj¡ w gª¡b warstwy InAs z lewej strony, c) dyfuzja Sb nast¦puje
ze strony prawego interfejsu, d) Sb wnika do InAs z obu stron. Zaªo»ona szeroko±¢ mo»liwej
dyfuzji antymonu wgª¡b s¡siedniego materiaªu to 0.9 nm. Krzywe wspóªczynnika absorpcji
przedstawione na rysunkach 4.21 pokazuj¡ ogromne znaczenie wnikania atomów antymonu
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Rysunek 4.21: Absorpcja dla ró»nych modeli dyfuzji antymonu do 0.9 nm warstwy InAs dla T = 10
K: a) brak zjawiska dyfuzji, b) atomy antymonu dyfunduj¡ w gª¡b warstwy InAs z lewej strony,
c) dyfuzja Sb nast¦puje ze strony prawego interfejsu, d) Sb wnika do InAs z obu stron.
do warstwy InAs. W przypadku ka»dego z zaproponowanych modeli kraw¦d¹ absorpcji (czy
to w przypadku polaryzaci TE, czy TM) jest inna, a ró»nica pomi¦dzy kraw¦dziami absorpcji
si¦ga ∼ 0.1 eV . Równie» piki, wskazuj¡ce przej±cia mi¦dzypasmowe, znajduj¡ si¦ w innych
zakresach energii dla modeli a), b), c) czy d).
Struktury typu InAs/GaSb z powodu specyficznego uªo»enia pasm maj¡ ciekawe wªa±ci-
wo±ci fizyczne. Ich modelowanie wymaga rozwa»enia dodatkowych zjawisk takich jak dyfu-
zja na interfejsach materiaªów. W przedstawionym rozdziale pokazany zostaª wpªyw dyfuzji
antymonu do warstw InAs na wspóªczynnik absorpcji dla supersieci. Wa»ne jest równie» za-
akcentowanie wyra¹nego wpªywu geometrii na przej±cia mi¦dzy i wewn¡trz pasmowe. Nawet
je±li w strukturach typu InAs/GaSb wyst¦puje wyra¹ne grupowanie si¦ stanów dziurowych
i elektronowych w poszczególnych warstwach materiaªów, nale»y mie¢ na uwadze mo»liw¡
hybrydyzacj¦ tych stanów.
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Rozdziaª 5
PODSUMOWANIE
Przedstawiona rozprawa doktorska dotyczy modelowania oraz analizy struktur póªprze-
wodnikowych. Zasadniczym celem niniejszej pracy byªo przedstawienie oraz opracowanie teo-
rii i schematu obliczeniowego, który umo»liwiaªby realistyczne modelowanie ukªadów póª-
przewodnikowych, równie» tych z modulowan¡ magnetyzacj¡. Symulacje zostaªy wykonane za
pomoc¡ pakietu numerycznego nextnano3, który zostaª rozszerzony o Hamiltonian oddziaªy-
wania wymiennego p-d, uzupeªniony o mo»liwo±¢ wykonywania oblicze« zgodnie z modelem
Burta-Foremana i mo»liwo±¢ wyznaczania struktury elektronowej supersieci. Praca dotyczy
ró»nych typów ukªadów póªprzewodnikowych: pocz¡wszy od prostych studni kwantowych, po
wielostudnie czy skomplikowane tranzystory polowe.
Problemy poruszane w rozprawie dotycz¡ jak najbardziej realistycznego modelowania ukªa-
dów, równie» tych z warstw¡ póªprzewodnika póªmagnetycznego. Otrzymane wyniki teore-
tyczne pozwalaj¡ stwierdzi¢:
• Napi¦cie przyªo»one do bramki tranzystora FET z kanaªem (Ga,Mn)As daje mo»li-
wo±¢ sterowania ferromagnetyzmem w tym ukªadzie. Prosty klasyczny model oblicze«
oparty na przybli»eniu Thomasa-Fermiego daje rezultaty zgodne z eksperymentalnymi
danymi. Odpowiednia koncentracja domieszki Mn powoduje ferromagnetyzm wywoªany
przez zdelokalizowane lub sªabo zlokalizowane dziury, a manipulacja napi¦ciem pozwala
wª¡cza¢ lub wyª¡cza¢ faz¦ magnetyczn¡ poprzez kontrol¦ koncentracji dziur w kanale.
Stany powierzchniowe zmniejszaj¡ w znacznym stopniu g¦sto±¢ dziur w warstwie póª-
przewodnika póªmagnetycznego. Dlatego interfejs tlenek/(Ga,Mn)As z minimaln¡ g¦-
sto±ci¡ stanów powierzchniowych pozwoliªby na bardziej efektywn¡ manipulacj¦ g¦sto-
±ciami dziur za pomoc¡ zewn¦trznego pola elektrycznego (napi¦cia), a co za tym idzie
równie» temperatur¡ Curie.
• Struktury typu InAs/GaSb z powodu charakterystycznego uªo»enia pasm maj¡ bardzo
interesuj¡ce wªa±ciwo±ci fizyczne. Ich modelowanie wymaga rozwa»enia dodatkowych
zjawisk takich jak dyfuzja na interfejsie czy hybrydyzacja stanów elektronowych i dziu-
rowych. Wa»ne jest równie» zaakcentowanie wyra¹nego wpªywu geometrii na przerw¦
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wzbronion¡ oraz przej±cia mi¦dzy i wewn¡trz pasmowe. Nawet je±li w strukturach typu
InAs/GaSb wyst¦puje cz¦sto wyra¹ne grupowanie si¦ stanów dziurowych i elektrono-
wych w poszczególnych warstwach materiaªów, nale»y mie¢ na uwadze mo»liw¡ hybry-
dyzacj¦ tych stanów. Szczególny ukªad pasm heterostruktur InAs/GaSb pozwala na
sterowanie szeroko±ci¡ separacji pomi¦dzy pierwszym najni»szym podpasmem elektro-
nowym a najwy»ej le»¡cym podpasmem dziurowym poprzez zmian¦ szeroko±ci warstw
InAs czy GaSb. Wªa±nie ta mo»liwo±¢ kontrolowania opisywanych systemów sprawia, »e
staªy si¦ one bardzo interesuj¡ce z technologicznej strony dla przemysªu produkuj¡cego
detektory oraz lasery pracuj¡ce w zakresie podczerwieni.
• Przedstawione zostaªy dwa podej±cia w modelowaniu heterostruktur metod¡ ~k· ~p:
z zastosowaniem powszechnie stosowanego zsymetryzowanego Hamiltonianu Luttingera-
Kohna (dla materiaªów o strukturze wurcytu jest to Hamiltonian Rashba-Sheka-Pikusa)
oraz niesymetryzowanego Hamiltonianu Burta-Foremana, w którym istotna jest kolej-
no±¢ operatorów ró»niczkowania. Wykonane obliczenia pokazuj¡ widoczne ró»nice po-
mi¦dzy tymi dwiema metodami, które s¡ szczególnie widoczne w przypadku materiaªów
o strukturze wurcytu. Jednak nawet dla prostych struktur typu GaAs/AlAs te dwa mo-
dele daj¡ ró»ne rezultaty w przypadku wi¦kszych warto±ci wektora ~k. Poniewa» oblicza-
nie struktury elektronowej jest niezwykle wa»nym elementem opisu systemów póªprze-
wodnikowych wybór odpowiedniej metody mo»e mie¢ du»e znaczenie dla realistycznego
modelowania struktur póªprzewodnikowych.
• Wprowadzenie oddziaªywania wymiennego p-d do metody ~k· ~p pozwala na bardziej re-
alistyczne modelowanie struktur z modulowan¡ magnetyzacj¡. Nast¦puje modyfikacja
struktury elektronowej badanych ukªadów póªprzewodnikowych, m.in. rozseparowanie
zdegenerowanych stanów dziurowych oraz zmiany w ich poªo»eniu, co wpªywa równie»
na otrzymane g¦sto±ci dziur.
SPIS SKRÓTÓW
SKRÓT/ SYMBOL OPIS
ALD metoda osadzania warstw atomowych, ang. atomic layer deposition
α wspóªczynnik absorpcji
BG staªa oddziaªywania wymiennego p-d
CB pasmo przewodnictwa, ang. conduction band
CVD metoda chemicznego osadzania z fazy gazowej, ang. chemical vapour
deposition
∆so staªa rozszczepienia spin-orbita
DMS rozrzedzone póªprzewodniki póªmagnetyczne, ang. dilute magnetic
semiconductors
e1, e2, e3 kolejne stany elektronowe
EC , EV wierzchoªek pasma przewodnictwa, walencyjnego
EF poziom Fermiego
EG przerwa energetyczna
FET tranzystor polowy, ang. field-effect transistor
γ1, γ2, γ3 staªe Luttingera
h staªa Plancka
Hamiltonian B-F Hamiltonian Burta-Foremana
Hamiltonian L-K Hamiltonian Luttingera-Kohna
hh1, hh2, hh3... pierwszy, drugi, trzeci stan ci¦»ko-dziurowy
IEC oddziaªywanie wymienne mi¦dzy warstwami, ang. interlayer exchange
coupling
~k wektor falowy
kB staªa Boltzmanna
lh1, lh2, lh3... pierwszy, drugi, trzeci stan lekko-dziurowy
MBE epitaksja z wi¡zek molekularnych, ang. molecular beam epitaxy
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ML monowarstwa, ang. monolayer
MOCVD epitaksja z wi¡zek molekularnych, ang. metal organic chemical vapor
deposition
MQW wielostudnia kwantowa, ang. multiple quantum well
µB magneton Bohra
ψ(~r), Ψ(~r) funkcja falowa
so1, so2, so3... pierwszy, drugi, trzeci stan split-off
QW studnia kwantowa, ang. quantum well
VB pasmo walencyjne, ang. valence band
VBO nieci¡gªo±¢ pasma walencyjnego, ang. valence band offset
VLS metoda wzrostu pod kropl¡ metalu, ang. vapour-liquid-solid
zb blenda cynkowa, ang. zinc blende
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Dodatek A
Wyprowadzenie zale»no±ci
temperatury Curie od g¦sto±ci dziur
Zaobserwowanie ferromagnetyzmu w rozcie«czonych póªprzewodnikach magnetycznych, a
nast¦pnie intensywne badania nad tymi materiaªami daªy mo»liwo±¢ uzyskania kontroli nad
tym zjawiskiem i sterowania ferromagnetyzmem m.in w strukturach FET z cienk¡ warstw¡
DMS za pomoc¡ zewn¦trznego pola. Odpowiedni opis teoretyczny tego zjawiska pozwala na
prognozowanie mo»liwych zmian temperatury Curie. W przedstawionej rozprawie do wyzna-
czenia TC(VG) dla struktury FET wykorzystana zostaªa formuªa zgodnie z teori¡ opisan¡ w
[78], [79], [80]:
TC =
S(S + 1)N0ρSAFβ
2xeff
12kBT
∫
p2(z)
p2S
=
∫
dz TC(p(z)) ·
∫
dz
p(z)2
p2S
. (A.1)
Z wyznaczonej g¦sto±ci dziur p(z) otrzymuje si¦ g¦sto±¢ pS =
∫
dz p(z) oraz odpowiednio
g¦sto±¢ stanów ρS =
∂pS
∂EF
; β to caªka wymiany, N0- koncentracja kationów, xeff w przypadku
(Ga,Mn)As efektywna koncentracja manganu, AF - parametr Fermiego. W przypadku staªej
g¦sto±ci dziur (p(z) = p) równanie A.1 jest standardow¡ formuª¡ na TC dla przypadku 3D dla
modelu Zenera w ramach przybli»enia pola ±redniego. W naszych rozwa»aniach nale»y pami¦-
ta¢, »e w rozpatrywanym przypadku struktury FET ±rednia droga swobodna jest mniejsza
od szeroko±ci kanaªu d oraz wspomniana szeroko±¢ d jest du»o mniejsza od dªugo±ci koheren-
cji L. Konsekwencj¡ tego jest poszerzenie stopni w 2D g¦sto±ci stanów (DOS) spowodowane
rozpraszaniem. Wªasno±ci ukªadu mo»na opisa¢ wprowadzaj¡c globalny parametr porz¡dku
(podobnie jak dla ferromagnetyzmu w studniach (Cd,Mn)Te, gdzie parametrem porz¡dku byªo
rozszczepienie stanów energetycznych no±ników ∆). W rozpatrywanym przez nas przypadku:
∆ = βAF
∫
dz
M(z)
gµB
∑n
i |Ψi(z)|2
n
, (A.2)
sumowanie jest po n funkcjach envelopy stanów dziurowych w studni, wi¦c:∑n
i |Ψi(z)|2
n
=
p(z)∫
dz p(z)
=
p(z)
pS
.
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Namagnesowanie w równaniu A.2 jest dane przez:
M(z) = gµBN0xeff < S(z) >= gµBN0xeffBS(gµBH
∗(z)/kBT ), (A.3)
gdzie:
H∗(z) =
β
4gµB
n∑
i
|Ψi(z)|2∆iρis. (A.4)
Zakªadaj¡c, »e rozszczepienie spinowe ∆i oraz 2D DOS ρis s¡ niezale»ne od i otrzymujemy
równanie w przybli»eniu pola ±redniego:
∆ = β2
∫
dz p(z)N0xeff (z)BS(
∆ρsp(z)
4kBTpS
)/pS , (A.5)
gdy ρS =
∑n
i ρiS , co prowadzi do równania wyj±ciowego A.1, poniewa» funkcja Brillouina
mo»e by¢ przybli»ona:
BS(y) ≈ S(S + 1)y/3 dla y << 1, dla y = gµBH∗(z)/kBT = gµBβ p(z)∆ρs/(4gµBkBTpS) =
β∆ρS p(z)/(4kBTpS),
st¡d ostatecznie funkcja Brillouina:
BS = S(S + 1)β∆ρs p(z)/(12kBT ps).
Powy»ej przedstawiono ide¦ otrzymania wyra»enia na TC ,a dokªadniejszy opis procedury znaj-
duje si¦ w zacytowanych w tym dodatku artykuªach.
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Dodatek B
Obrót Hamiltonianu ~k · ~p
Dodatek zawiera opis procedury obrotu Hamiltonianu ~k·~p Burta-Foremana dla materiaªów
o strukturze wurcytu (podrozdziaª 2.3.2) na przykªadzie cz¦±ci opisuj¡cej pasmo walencyjne
o wymiarze 6× 6. Macierz ta ma form¦ blokow¡:
Hval =
[
0 Hvv
Hvv 0
]
.
Dzi¦ki temu wystarczy dokona¢ obrotu cz¦±ci Hvv, czyli dokona¢ przej±cia z ukªadu wspóª-
rz¦dnych wyznaczonego w naturalny sposób przez osie krystalograficzne krysztaªu do ukªadu
wspóªrz¦dnych u»ywanego w symulacji i w naturalny sposób wyznaczonego przez kierunek
wzrostu heterostruktury.
B.1 Obracanie cz¦±ci Hamiltonianu Hvv opisuj¡cego pasma dziu-
rowe
Cz¦±¢ Hamiltonianu ~k ·~p Burta-Foremana opisuj¡cego pasma dziurowe Hvv mo»e by¢ zapi-
sany w pakiecie numerycznym nextnano3 jako suma macierzy M1,M2, ...M9 przemno»onych
przez odpowiednie iloczyny wspóªrz¦dnych wektora ~k:
H = M1k
2
x +M2k
2
y +M3k
2
z +M4kxky +M5kxkz +M6kykz +M7kykx+
M8kzkx +M9kzky,
(B.1)
gdzie:
M1, M2,..., M9- macierze wspóªczynników.
(UWAGA: Zsymetryzowany Hamiltonian Luttingera-Kohna mo»e by¢ analogicznie przedsta-
wiony w postaci sumy: H = M1k2x +M2k
2
y +M3k
2
z +M4kxky +M5kxkz +M6kykz.)
Podmacierze Hvv Hamiltonianu Burta-Foremana to macierze o wymiarach 3 × 3 w bazie
x, y, z; oznaczmy zmienne kartezja«skie przez α, β ∈ {x, y, z}. Wracaj¡c do cz¦±ci 2.2.3 i
102
przypominaj¡c posta¢ Hamiltonianu dla heterostruktur (równanie 2.36) Hvv mo»na zapisa¢:
Hvv =
∑
αβ Dˆαβkαkβ . Niech Dˆαβ to macierze wspóªczynników, które zawieraj¡ tylko staªe
L,M,N+, N−.
Obracaj¡c macierz Hvv mo»emy zapisa¢ ([65]):
Hˆ ′vv(~k′) = RHˆvv(R−1~k′)RT = R((R−1~k′)αDˆαβ(R−1~k′)β)RT . (B.2)
Zakªadaj¡c, »e wspóªrz¦dne wektora falowego w nowej bazie maj¡ posta¢ kα = rαβk′β, mo»liwe
jest znalezienie iloczynu:
kαk
′
α = rαβk
′
βrα′γk
′
γ = rαβrα′γk
′
βk
′
γ , (B.3)
gdy rαβ to elementy macierzy obrotu R:
R−1 =

rxx rxy rxz
ryx ryy ryz
rzx rzy rzz
 .
Wstawiaj¡c B.3 do równania B.2:
Hˆ ′vv(~k′) = R(
∑
αα′
kαDˆαα′kα′)R
T =
∑
ββ′
R(
∑
αα′
rαβk
′
β
ˆDαα′rα′β′k
′
β′)R
T =
∑
ββ′
k′βR(
∑
αα′
rαβDˆαα′rα′β′)R
Tk′β′ .
(B.4)
Otrzymujemy st¡d:
Hˆ ′vv(~k′) =
∑
ββ′
k′β′
ˆ˜Dββ′k
′
β′ , (B.5)
gdzie:
ˆ˜Dββ′ = R(
∑
αα′
rαβDˆαα′rα′β′)R
T (B.6)
Stosuj¡c t¦ procedur¦ do wszystkich macierzy 3× 3 uzyskuje si¦ posta¢ cz¦±ci Hvv w nowym
ukªadzie wspóªrz¦dnych.
Przykªadowo niech Hamiltonian posiada tylko elementy na diagonali:
Hˆ =

kxL1kx 0 0
0 kyL1ky 0
0 0 kzL2kz
 ,
macierze wspóªczynników maj¡ wtedy posta¢:
Dxx =

L1 0 0
0 0 0
0 0 0
 , Dyy =

0 0 0
0 L1 0
0 0 0
 , Dzz =

0 0 0
0 0 0
0 0 L2
 . (B.7)
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Zapisanie iloczynów kxkx, kyky , kzkz w nowej bazie oraz przemno»enie przez odpowiednie
macierze wspóªczynników da wypisany powy»ej Hamiltonian w nowym ukªadzie wspóªrz¦d-
nych. W podobny sposób dostajemy wyra»enia na obrócony Hamiltonian opisuj¡cy czªony
zawieraj¡ce oddziaªywanie pomi¦dzy pasmami przewodnictwa, oraz przewodnictwa i pasm
walencyjnych.
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Dodatek C
Wpóªczynnik absorpcji
Zjawiska optyczne w póªprzewodnikach (podstawa wielu zastosowa« tych materiaªów (la-
sery, diody ±wiec¡ce)) to oddziaªywanie fali elektromagnetycznej z danym materiaªem póª-
przewodnikowym. Temu oddziaªywaniu towarzyszy¢ mo»e pochªanianie i odbijanie tej fali,
a tak»e wy±wiecanie (luminescencja) czy jej rozpraszanie. Na powierzchni danego o±rodka
±wiatªo mo»e zosta¢ odbite, a tak»e jednocze±nie jego cz¦±¢ mo»e zosta¢ pochªoni¦ta i prze-
ksztaªcona w ciepªo lub wyemitowana ponownie z inn¡ cz¦sto±ci¡. W krysztale wspóªczynnik
absorpcji definiuje si¦ jako ilo±¢ zaabsorbowanych fotonów na jednostk¦ dªugo±ci:
α =
fotony pochªoni¦te w jednostce czasu przez jednostk¦ obj¦to±ci
liczba wstrzykni¦tych fotonów w jednostce czasu na jednostk¦ powierzchni
.
Rozwa»ania rozpoczniemy od wypisania zale»no±ci ª¡cz¡cej tensor dielektryczny (εij) z po-
datno±ci¡ elektryczn¡ (χij):
εij(ω) = δij + 4piχij(ω). (C.1)
Tensor εij mo»e zosta¢ rozdzielony na cz¦±¢ rzeczywist¡ i urojon¡:
εij(ω) = ε
1
ij(ω) + i ε
2
ij(ω).
Obie cz¦±ci tensora dielektrycznego s¡ ze sob¡ zwi¡zane zwi¡zkami dyspersyjnymi nazywa-
nymi relacjami Kramersa-Kroniga.
Wspóªczynnik zaªamania (n) i wspóªczynnik ekstynkcji (κ) promieniowania z funkcj¡ dielek-
tryczn¡ ª¡cz¡ zwi¡zki:
n2 − κ2 = ε1, (C.2)
2nκ = ε2. (C.3)
Wspóªczynnik absorpcji ±wiatªa w o±rodku daje si¦ wyrazi¢:
α =
2ωκ
c
. (C.4)
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Podatno±¢ elektryczna:
χij(ω) =
e2}2
4piε0m2ω2Ω
∑
n,n′,~k,σ
(f
n,~k,σ
− f
n′,~k,σ)〈n′,~k, σ|Oi|n,~k, σ〉〈n,~k, σ|Oj |n′,~k, σ〉×(
P
1
}ω − (E
n,~k
− E
n′,~k)
+ ipiδ
(
}ω − (E
n,~k
− E
n′,~k)
))
.
(C.5)
pozwoli wyznaczy¢ wspóªczynnik absorpcji, do czego zgodnie z relacj¡ wypisan¡ wcze±niej
potrzebna nam jej cz¦±¢ urojona:
χ2ij(ω) =
ipie2}2
4piε0m2ω2Ω
∑
n,n′,~k,σ
(f
n,~k,σ
− f
n′,~k,σ)〈n′,~k, σ|Oi|n,~k, σ〉〈n,~k, σ|Oj |n′,~k, σ〉×
δ
(
}ω − (E
n,~k
− E
n′,~k)
)
.
(C.6)
Rzutuj¡c tensor podatno±ci dielektrycznej χij na wektor polaryzacji padaj¡cego ±wiatªa o
skladowych εj , j = x, y, z:
1
4pi
ε2ω = ε
∗
iχijεj , (C.7)
a nast¦pnie przyjmuj¡c staªy wspóªczynnik zaªamania ±wiatªa mo»na zapisa¢ wzór na wspóª-
czynnik absorpcji w funkcji cz¦sto±ci:
α(ω) =
2ω
c
κ(ω) =
ω
nc
ε2(ω) =
4piω
nc
εiχij(ω)εj . (C.8)
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